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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　ある濃度を有する希釈剤中の物質を含む試料を識別又は検証するための分析器であって
、
　少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なくとも１つのビームで試料に放出
するための電磁放射線源と、
　前記試料によって影響を受けた前記放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線
を検出し、かつ前記少なくとも２つの異なる波長で該検出された被影響放射線の強度を表
す又は前記強度に関連した試料検出出力を与える試料検出器と、
　それぞれの波長における濃度非依存試料係数を決定し、かつ該試料係数と訓練試料から
決定される訓練係数とを用いて前記試料を識別又は検証するか又は他に特徴付けるための
プロセッサと、を含み、
　前記それぞれの波長における濃度非依存試料係数は、
　全ての波長で測定された前記試料及び希釈剤の強度により正規化された、
　ａ）その波長での該検出された被影響放射線の強度を表す又は前記強度に関連した試料
検出出力、及び
　ｂ）訓練データセットから得られた希釈剤に対する検出された被影響放射線の強度を表
す又は前記強度に関連した検出出力、に基づき決定される、ことを特徴とする分析器。
【請求項２】
　前記訓練試料は、ある濃度を有する希釈剤中の物質を含み、前記訓練係数は、該濃度に
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依存しないことを特徴とする請求項１に記載の分析器。
【請求項３】
　各試料係数が、

によって決定され、ここで、

であり、Ｘは、該希釈剤中の該物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m（ｘ

）は、未知濃度を有する前記試料のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項２に記載の分析器。
【請求項４】
　各訓練係数が、

によって決定され、ここで、

であり、

は、無希釈試料（該無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項２又は請求項３に記載
の分析器。
【請求項５】
　前記試料の前記濃度を決定するために、前記プロセッサは、

を使用し、ここで、ｘは、該濃度であり、

であり、Ｘは、前記希釈剤中の前記物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m

（ｘ）は、未知濃度を有する前記試料のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であり、
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であり、

は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項１から４のいずれか１
項に記載の分析器。
【請求項６】
　前記試料係数を決定することは、各波長でのスペクトル強度分率を決定して使用するこ
とを含む、
　ことを特徴とする請求項１から５のいずれか１項に記載の分析器。
【請求項７】
　前記強度分率は、全ての前記少なくとも２つの波長にわたる強度の和を基準としたある
波長で測定された透過光の比率として定義されることを特徴とする請求項６に記載の分析
器。
【請求項８】
　各波長での前記正規化スペクトル強度は、

を用いて前記プロセッサ内で決定され、ここで、ｆmは、ｍ番目の波長で検出された電磁
放射線強度（又はそれに関連する処理又は未処理の何らかのパラメータ）であり、該強度
ｆmは、適切な場合に、基準強度に対する試料強度の比、又は基準強度に対する訓練強度
の比であり、Σｆmは、前記少なくとも２つの波長の全てにわたる強度の和であることを
特徴とする請求項２から請求項５のいずれか１項に記載の分析器。
【請求項９】
　ある濃度を有する希釈剤中の物質を含む試料を識別又は検証する方法であって、
　少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を試料に向けて少なくとも１つのビーム
で放出する段階と、
　前記試料によって影響を受けた前記放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線
を検出し、かつ前記少なくとも２つの異なる波長で該検出された被影響放射線の強度を表
す又は前記強度に関連した検出出力を与える段階と、
　前記出力から濃度非依存試料係数を決定する段階であって、前記それぞれの波長におけ
る濃度非依存試料係数を、
　全ての波長で測定された前記試料及び希釈剤の強度により正規化された、
　ａ）その波長での該検出された被影響放射線の強度を表す又は前記強度に関連した試料
検出出力、及び、
　ｂ）訓練データセットから得られた希釈剤に対する検出された被影響放射線の強度を表
す又は前記強度に関連した検出出力、に基づき決定する段階と、
　前記試料係数と訓練試料から決定された訓練係数とを用いて前記試料を識別又は検証す
るか又は他に特徴付ける段階と、
　を含むことを特徴とする方法。
【請求項１０】
　前記訓練試料は、ある濃度を有する希釈剤中の物質を含み、前記訓練係数は、該濃度に
依存しないことを特徴とする請求項９に記載の方法。
【請求項１１】
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　各試料係数が、

によって決定され、ここで、

であり、Ｘは、該希釈剤中の該物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m（ｘ

）は、未知濃度を有する前記試料のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項１０に記載の方法。
【請求項１２】
　各訓練係数が、

によって決定され、ここで、

であり、

は、無希釈試料（該無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項１０又は請求項１１に
記載の方法。
【請求項１３】
　前記試料の前記濃度を決定するのに、前記プロセッサは、

を使用し、ここで、ｘは、該濃度であり、かつここで、

であり、Ｘは、前記希釈剤中の前記物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m

（ｘ）は、未知濃度を有する前記試料のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であり、

であり、
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は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、該希釈剤のスペクトル強度分率であることを特徴とする請求項１２に記載の方法。
【請求項１４】
　前記試料係数を決定する段階は、各波長でのスペクトル強度分率を決定して使用する段
階を含む、
　ことを特徴とする請求項９から１３のいずれか１項に記載の方法。
【請求項１５】
　前記強度分率は、全ての前記少なくとも２つの波長にわたる強度の和を基準としてある
波長で測定された透過光の比率として定義されることを特徴とする請求項１４に記載の方
法。
【請求項１６】
　各波長での前記正規化スペクトル強度は、

によって決定され、ここで、ｆmは、ｍ番目の波長で検出された電磁放射線強度（又はそ
れに関連する処理又は未処理の何らかのパラメータ）であり、該強度ｆmは、適切な場合
に、基準強度に対する試料強度の比、又は基準強度に対する訓練強度の比であり、Σｆm

は、前記少なくとも２つの波長の全てにわたる強度の和であることを特徴とする請求項１
４または請求項１５に記載の方法。

【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、薬剤、血液、又は他の物質を検証及び／又は識別するか又は他に分析するた
めの分光光度計のような分光分析器に関する。
【背景技術】
【０００２】
　例えば、分光光度計のような分光分析器の使用による分光法は、物質を分析するのに使
用することができる。例えば、入射放射線を試料の方向に向け、かつ影響を受けた放射線
のスペクトル特性を分析することにより、試料の特性の指示を得ることを可能にすること
ができる。
【０００３】
　しかし、そのような分析器は、多くの場合に不正確な分析を与える。異なる物質の間で
正確に区別を付けることは困難である可能性がある。
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
【０００４】
　本発明の目的は、分光法を用いて薬剤又は他の物質を検証又は識別するか又は他に特徴
付けるための分析器及び／又は方法を提供することである。
【課題を解決するための手段】
【０００５】
　本明細書に説明する実施形態は、薬剤の特徴付けに関するが、本発明は、薬剤を特徴付
けることだけに限定されることはない。当業者は、本明細書における開示内容を他の物質
の特徴付けにも適用することができることを認めるであろう。
【０００６】
　一態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なくと
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も１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって影響を
受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出し、かつ検出された被影
響放射線を表す出力を与える試料検出器と、出力から試料係数を決定し、かつ試料係数と
訓練試料から決定された訓練係数とを用いて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付け
るためのプロセッサとを含む試料を識別又は検証するか又は他に特徴付けるための分析器
析器にあるということができる。
【０００７】
　好ましくは、試料検出器出力は、少なくとも２つの波長で検出器によって検出された強
度を表し、試料係数を決定する段階は、各波長でのスペクトル強度分率を決定して使用す
る段階を含む。
【０００８】
　好ましくは、分析器は、少なくとも２つの波長で検出された強度を表す出力を与える少
なくとも２つの波長で基準電磁放射線を検出するための基準検出器を更に含み、各波長で
のスペクトル強度分率は、基準検出器からの出力を用いて正規化されたスペクトル強度分
率である。
【０００９】
　好ましくは、分析器は、少なくとも２つの波長で検出器によって検出された強度を表す
複数の訓練試料に関する訓練出力を試料検出器から取得するために複数の訓練試料に対し
て使用され、プロセッサは、訓練出力の各波長でのスペクトル強度分率を決定し、それを
使用することによって訓練係数を決定するように構成される。
【００１０】
　好ましくは、スペクトル強度分率は、基準検出器からの出力を用いて正規化されたスペ
クトル強度分率である。
【００１１】
　好ましくは、強度分率は、全ての少なくとも２つの波長にわたる強度の和を基準とした
ある波長で測定された透過光の比率として定義される。
【００１２】
　好ましくは、各波長での正規化スペクトル強度は、プロセッサ内で下式を用いて決定さ
れる。

ここで、ｆmは、ｍ番目の波長で検出された電磁放射線強度（又はそれに関する処理され
た又は未処理のいずれかのパラメータ）であり、好ましくは、強度ｆmは、適切な場合に
、基準強度（任意的にその平均）に対する試料強度（任意的にその平均）の比、又は基準
強度（任意的にその平均）に対する訓練強度（任意的にその平均）の比であり、Σｆmは
、少なくとも２つの波長の全てにわたる強度の和である。
【００１３】
　好ましくは、試料及び／又は訓練試料は、希釈剤中である濃度を有する物質を含み、試
料係数及び／又は訓練係数は、濃度に依存しない。
【００１４】
　好ましくは、各試料係数は、下式によって決定される。

ここで、
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（好ましくは、無希釈物質と希釈剤の間の勾配又は差である）が成り立ち、Ｘは、希釈剤
中の物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB

m（ｘ）は、未知濃度を有する試
料のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００１５】
　好ましくは、各訓練係数は、下式によって決定される。

ここで、

（好ましくは、無希釈物質と希釈剤の間の勾配又は差である）が成り立ち、

は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００１６】
　好ましくは、分析器は、試料に向けて放出される電磁放射線が変調電磁放射線であり、
試料係数を決定する前に、プロセッサが、少なくとも２つの波長の各々における強度から
望ましいスペクトル成分を抽出して暗電流を排除するように変調器を更に含む。
【００１７】
　好ましくは、訓練係数を決定する前に、プロセッサにより、望ましいスペクトル成分が
、少なくとも２つの波長の各々における強度から抽出され、暗電流が排除される。
【００１８】
　好ましくは、プロセッサは、検出された被影響変調電磁放射線を表す出力に正弦関数及
び余弦関数を乗算し、変調振動周期にわたって積分することにより、望ましいスペクトル
成分を抽出し、暗電流成分を除去する。
【００１９】
　好ましくは、プロセッサは、変調された検出被影響放射線を表す出力に対してフーリエ
変換を実行し、変換された出力から暗電流成分を除去することによって望ましいスペクト
ル成分を抽出する。
【００２０】
　好ましくは、分析器は、試料の温度を測定し、プロセッサに温度出力を与える温度セン
サを更に含み、プロセッサは、少なくとも２つの波長での訓練係数の望ましいスペクトル
成分を試料の温度に対して補正する。
【００２１】
　好ましくは、温度は、下式に従って補正される。

ここで、Ｉは、試料に対して特定の波長で検出器によって検出される被影響電磁放射線の
強度であり、Ｔtは、被影響電磁放射線が波長で検出された時の訓練試料の温度であり、
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Ｔbは、被影響電磁放射線が波長で検出された時の未知試料の温度であり、ΔＴ＝Ｔt－Ｔ

bは、訓練試料温度と未知試料温度の間の試料温度差であり、ｄＩ／ｄＴは、与えられた
波長での試料に関する測定強度と測定温度の間の線形関係の勾配である。
【００２２】
　好ましくは、これらの係数と訓練試料から決定された訓練係数とを用いて、試料を識別
又は検証するか又は他に特徴付けるために、プロセッサは、訓練試料の各々に関する各訓
練係数に対する重みの組合せに基づいて、各訓練試料に関する訓練値を決定又は取得し、
各試料係数に対する重みの組合せに基づいて、試料に関する試料値を決定又は取得し、訓
練値と試料値の間の関係に基づいて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける。
【００２３】
　好ましくは、プロセッサが試料の濃度を決定する段階を更に含む。
【００２４】
　好ましくは、試料の濃度を決定するために、プロセッサは、下式を使用する。

ここで、ｘは、濃度であり、

が成り立ち、Ｘは、希釈剤中の物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m（ｘ

）は、未知濃度を有する試料のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率であり、

が成り立ち、

は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００２５】
　好ましくは、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０
００ｎｍの間にあり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍ
と２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内のスペクトル特性の波長の近傍（又はスペク
トル特性にわたる領域内）にある。
【００２６】
　好ましくは、電磁放射線は、各々が異なる波長を有する複数の電磁放射線ビームを含む
。
【００２７】
　好ましくは、光源は、光検出器を含むレーザであり、光検出器は、基準検出器である。
【００２８】
　好ましくは、液体は水であり、６つの電磁放射線ビームが存在し、波長は、実質的に１
３５０ｎｍ、１４５０ｎｍ、１５５０ｎｍ、１６５０ｎｍ、１７５０ｎｍ、及び１８５０
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ｎｍであり、任意的に１４５０ｎｍはアンカー波長である。
【００２９】
　好ましくは、試料は、ＩＶ輸液セット又はシリンジのような静脈内投与デバイス、又は
試験セル、試験管、又はフローセルなどのような他の受容器内にある。
【００３０】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、試料によって影響を受けた放出電
磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出し、検出された被影響放射線を表す検
出出力を与える段階と、出力から試料係数を決定する段階と、試料係数と訓練試料から決
定された訓練係数とを用いて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける段階とを含む
試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法にあるということができる。
【００３１】
　好ましくは、検出出力は、少なくとも２つの波長で検出された強度を表し、試料係数を
決定する段階は、各波長でのスペクトル強度分率を決定して使用する段階を含む。
【００３２】
　好ましくは、本方法は、少なくとも２つの波長で基準電磁放射線を検出し、少なくとも
２つの波長で検出された強度を表す出力を与える段階を更に含み、各波長でのスペクトル
強度分率は、基準検出器からの出力を用いて正規化されたスペクトル強度分率である。
【００３３】
　好ましくは、本方法は、複数の訓練試料に対して、少なくとも２つの異なる波長を含む
電磁放射線を少なくとも１つのビームとして各訓練試料に向けて放出する段階と、各訓練
試料に対して、試料によって影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放
射線を検出し、検出された被影響放射線を表す検出出力を与える段階と、各試料に対して
、訓練出力の各波長でスペクトル強度分率を決定して使用することによって出力から訓練
係数を決定する段階とを更に含む。
【００３４】
　好ましくは、スペクトル強度分率は、基準検出器からの出力を用いて正規化されたスペ
クトル強度分率である。
【００３５】
　好ましくは、強度分率は、全ての少なくとも２つの波長にわたる強度の和を基準とした
ある波長で測定された透過光の比率として定義される。
【００３６】
　好ましくは、各波長での正規化スペクトル強度は、下式を用いて決定される。

ここで、ｆmは、ｍ番目の波長で検出された電磁放射線強度（又はそれに関する処理され
た又は未処理のいずれかのパラメータ）であり、好ましくは、強度ｆmは、適切な場合に
、基準強度（任意的にその平均）に対する試料強度（任意的にその平均）の比、又は基準
強度（任意的にその平均）に対する訓練強度（任意的にその平均）の比であり、Σｆmは
、少なくとも２つの波長の全てにわたる強度の和である。
【００３７】
　好ましくは、試料及び／又は訓練試料は、希釈剤中である濃度を有する物質を含み、試
料係数及び／又は訓練係数は、濃度に依存しない。
【００３８】
　好ましくは、各試料係数は、下式によって決定される。
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（好ましくは、無希釈物質と希釈剤の間の勾配又は差である）が成り立ち、Ｘは、希釈剤
中の物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB

m（ｘ）は、未知濃度を有する試
料のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００３９】
　好ましくは、各訓練係数は、下式によって決定される。

ここで、

（好ましくは、無希釈物質と希釈剤の間の勾配又は差である）が成り立ち、

は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００４０】
　好ましくは、試料に向けて放出される電磁放射線は変調電磁放射線であり、試料係数を
決定する前に、少なくとも２つの波長の各々における強度から望ましいスペクトル成分が
抽出され、暗電流が排除される。
【００４１】
　好ましくは、訓練係数を決定する前に、望ましいスペクトル成分が、少なくとも２つの
波長の各々における強度から抽出され、暗電流が排除される。
【００４２】
　好ましくは、検出された被影響変調電磁放射線を表す出力に正弦関数及び余弦関数を乗
算し、変調振動周期にわたって積分することにより、望ましいスペクトル成分が抽出され
、暗電流成分が除去される。
【００４３】
　好ましくは、変調された検出被影響放射線を表す出力に対してフーリエ変換を実行し、
変換された出力から暗電流成分を除去することにより、望ましいスペクトル成分が抽出さ
れる。
【００４４】
　好ましくは、本方法は、試料の温度を測定し、プロセッサに温度出力を与え、少なくと
も２つの波長での訓練係数の望ましいスペクトル成分を試料の温度に対して補正する段階
を更に含む。
【００４５】
　好ましくは、温度は、下式に従って補正される。
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ここで、Ｉは、試料に対して特定の波長で検出器によって検出される被影響電磁放射線の
強度であり、Ｔtは、被影響電磁放射線が波長で検出された時の訓練試料の温度であり、
Ｔbは、被影響電磁放射線が波長で検出された時の未知試料の温度であり、ΔＴ＝Ｔt－Ｔ

bは、訓練試料温度と未知試料温度の間の試料温度差であり、ｄＩ／ｄＴは、与えられた
波長での試料に関する測定強度と測定温度の間の線形関係の勾配である。
【００４６】
　好ましくは、これらの係数と訓練試料から決定された訓練係数とを用いて試料を識別又
は検証するか又は他に特徴付けるために、訓練試料の各々に関する各訓練係数に対する重
みの組合せに基づいて、各訓練試料に関する訓練値を決定又は取得する段階と、各試料係
数に対する重みの組合せに基づいて、試料に関する試料値を決定又は取得する段階と、訓
練値と試料値の間の関係に基づいて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける段階と
を含む。
【００４７】
　好ましくは、本方法は、試料の濃度を決定する段階を更に含む。
【００４８】
　好ましくは、試料の濃度を決定するために、プロセッサは、下式を使用する。

ここで、ｘは、濃度であり、

が成り立ち、Ｘは、希釈剤中の物質の濃度であり、Ｂは、盲検試験試料を表し、ｇB
m（ｘ

）は、未知濃度を有する試料のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率であり、

が成り立ち、

は、無希釈試料（無希釈物質である）のスペクトル強度分率であり、

は、希釈剤のスペクトル強度分率である。
【００４９】
　好ましくは、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０
００ｎｍの間にあり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍ
と２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内のスペクトル特性の波長の近傍（又はスペク
トル特性にわたる領域内）にある。
【００５０】
　好ましくは、電磁放射線は、各々が異なる波長を有する複数の電磁放射線ビームを含む
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。
【００５１】
　好ましくは、液体は水であり、６つの電磁放射線ビームが存在し、波長は、実質的に１
３５０ｎｍ、１４５０ｎｍ、１５５０ｎｍ、１６５０ｎｍ、１７５０ｎｍ、及び１８５０
ｎｍであり、任意的に１４５０ｎｍはアンカー波長である。
【００５２】
　好ましくは、試料は、ＩＶ輸液セット又はシリンジのような静脈内投与デバイス、又は
試験セル、試験管、又はフローセルなどのような他の受容器内にある。
【００５３】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、各波長で放出電磁放射線を検出し
、各波長で検出された基準強度である放出電磁放射線を表す検出出力を与える段階と、試
料によって影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出し、各
波長で検出された出力強度である検出された被影響放射線を表す検出出力を与える段階と
、試料の温度を測定する段階と、出力から試料係数を決定する段階と、試料係数と訓練試
料から決定された訓練係数とを用いて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける段階
とを含む試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法にあるということができ、試
料係数を決定する段階は、基準強度及び出力強度の出力から暗電流を排除する段階と、基
準強度及び出力強度からスペクトル強度分率を決定する段階と、スペクトル強度分率から
濃度非依存の係数を決定する段階とを含み、訓練係数は、試料の温度に対して温度補正さ
れたデータから決定しなければならない。
【００５４】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって影響
を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出し、かつ検出された被
影響放射線を表す出力を与える試料検出器と、出力から試料係数を決定し、かつ試料係数
と訓練試料から決定された訓練係数とを用いて試料を識別又は検証するか又は他に特徴付
けるためのプロセッサとを含む試料を識別又は検証するか又は他に特徴付けるための分析
器にあるということができ、試料係数は、全ての波長にわたって得られた正規化スペクト
ル強度の勾配／差の二乗和平方根に対して正規化された特定の波長での正規化スペクトル
強度の勾配／差から見出され、正規化スペクトル強度の各勾配／差は、特定の波長での無
希釈形態の試料及び希釈剤に関する検出器出力から得られ、各正規化スペクトル強度は、
試料に関する全ての波長での検出強度の和に対する特定の波長での検出強度から見出され
る。
【００５５】
　波長は、試験波長に関連している。
【００５６】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって影響
を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出し、かつ検出された被
影響放射線を表す出力を与える試料検出器と、検出された被影響電磁放射線を表す検出器
出力から試料を識別又は検証するためのプロセッサとを含む液体ベースの薬剤試料を識別
又は検証するための分析器にあるということができ、波長のうちの各波長又は少なくとも
２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にあり、波長のうちの各波長又は少な
くとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内のスペ
クトル特性の波長の近傍（又はスペクトル特性にわたる領域内）にある。
【００５７】
　好ましくは、電磁放射線は、各々が異なる波長を有する複数の電磁放射線ビームを含む
。
【００５８】
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　好ましくは、薬剤試料を検証又は識別する段階は、ｎ薬剤のセットのうちの１つに関す
る比較データと対比してのものであり、電磁放射線は、少なくともｌｏｇ2ｎ個の異なる
波長を１つ又はそれよりも多くのビーム内に含む。
【００５９】
　好ましくは、異なる波長は、１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内
の複数のスペクトル特性の少なくとも一部にわたって広がるか又はこれらを捕捉する。
【００６０】
　好ましくは、液体スペクトルは、２つ又はそれよりも多くのスペクトル特性を含み、各
スペクトル特性は、液体スペクトルの領域内に収まり、又はこの領域にわたって広がり、
各波長は、これらの領域のうちの１つの領域内に収まる。
【００６１】
　好ましくは、各領域は、波長領域によって定められる。
【００６２】
　好ましくは、スペクトル特性は、液体スペクトルのピーク、トラフ、湾曲点、安定点又
は安定領域、平坦部、屈曲部、及び／又は傾斜部を含む。
【００６３】
　好ましくは、液体は水であり、１３００ｎｍと１４００ｎｍの間の第１の領域、１４０
０ｎｍと１５００ｎｍの間の第２の領域、１５００ｎｍと１６００ｎｍの間の第３の領域
、１６００ｎｍと１７００ｎｍの間の第４の領域、１７００ｎｍと１８００ｎｍの間の第
５の領域、及び１８００ｎｍと２００ｎｍの間の第６の領域という水スペクトルの領域内
に収まるスペクトル特性を含む。
【００６４】
　好ましくは、電磁放射線は、液体スペクトル内の安定領域の波長の近傍（又は安定領域
にわたる領域内）にアンカー波長を有する。
【００６５】
　好ましくは、各波長は、容易／廉価に入手可能な光源によって生成される波長に更に対
応する。
【００６６】
　好ましくは、光源は、各々が固定の又は調整可能な波長での電磁放射線ビームを放出す
るように構成された複数のレーザである。
【００６７】
　好ましくは、試料に向けて放出される電磁放射線ビームを変調するための変調器を含み
、試料検出器によって検出される変調された検出被影響放射線がもたらされ、プロセッサ
は、検出器からの出力から試料を識別又は検証する段階の一部として検出された被影響変
調電磁放射線を表す出力から暗電流成分を除去する。
【００６８】
　任意的に、プロセッサは、暗電流成分を除去するために、検出された被影響変調電磁放
射線を表す出力に正弦関数及び余弦関数を乗算し、変調振動周期にわたって積分すること
により、暗電流成分を除去する。
【００６９】
　任意的に、プロセッサは、変調された検出被影響放射線を表す出力に対してフーリエ変
換を実行し、変換されたものから暗電流成分を除去することによって暗電流成分を除去す
る。
【００７０】
　好ましくは、プロセッサは、基準情報を用いて薬剤試料を識別又は検証する。
【００７１】
　好ましくは、アンカー波長での被影響電磁放射線又はアンカー波長を含む電磁放射線ビ
ームが基準情報を与える。
【００７２】
　好ましくは、分析器は、複数の電磁放射線ビームを基準試料に向けるための光学デバイ
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スと、基準試料によって影響を受けた被影響電磁放射線ビームを検出して基準情報を取得
し、この基準情報をプロセッサに渡す基準検出器とを更に含む。
【００７３】
　好ましくは、検出器及び／又は光源は、温度安定性を与えるために、好ましくは、ペル
チェデバイスを閉ループシステムに用いて温度補償される。
【００７４】
　好ましくは、各電磁放射線ビームは、高強度狭帯域光ビームである。
【００７５】
　好ましくは、検出器は、被影響放射線の波長に対応する応答を有するようにバイアスさ
れた広帯域光ダイオードである。
【００７６】
　好ましくは、複数のレーザから放出された電磁放射線ビームは、レーザビームを試料経
路に位置決めするためのカルーセル又はキャリッジデバイス、又はプリズム、回折格子、
ビームスプリッター、又は試料経路に沿うように放射線ビームを向け直すための他の光学
デバイスのうちの１つ又はそれよりも多くによって試料経路に向けられる。
【００７７】
　好ましくは、プロセッサは、薬剤試料情報及び任意的に各波長に対する基準情報を与え
る薬剤試料からの被影響電磁放射線を表す出力を受け入れ、プロセッサは、この薬剤試料
情報及び任意的に各波長に対する基準情報を用いて薬剤試料情報の代表値を決定する。
【００７８】
　好ましくは、試料情報及び基準情報は、各電磁放射線ビームに対して強度と波長とを相
関付ける。
【００７９】
　好ましくは、代表値は、試料情報の間及び任意的に基準情報の間の最良適合に対応する
。
【００８０】
　好ましくは、各波長での電磁放射線ビームに関する代表値は、薬剤試料を検証又は識別
するのに格納値と比較される。
【００８１】
　好ましくは、液体は水であり、６つの電磁放射線ビームが存在し、波長は、実質的に１
３５０ｎｍ、１４５０ｎｍ、１５５０ｎｍ、１６５０ｎｍ、１７５０ｎｍ、及び１８５０
ｎｍであり、任意的に１４５０ｎｍはアンカー波長である。
【００８２】
　好ましくは、試料は、ＩＶ輸液セット又はシリンジのような静脈内投与デバイス、又は
試験セル、試験管、又はフローセルなどのような他の受容器内にある。
【００８３】
　好ましくは、光源は、光検出器を含むレーザであり、光検出器は、レーザからの電磁放
射線を検出し、基準情報を出力する。
【００８４】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、試料によって影響を受けた放出電
磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出して、検出された被影響放射線を表す
出力を与える段階と、検出された被影響電磁放射線を表す出力から試料を識別又は検証す
る段階とを含む液体ベースの薬剤試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法にあ
るということができ、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍ
と２０００ｎｍの間にあり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３０
０ｎｍと２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内のスペクトル特性の波長の近傍（又は
スペクトル特性にわたる領域内）にある。
【００８５】
　好ましくは、電磁放射線は、各々が異なる波長を有する複数の電磁放射線ビームを含む
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。
【００８６】
　好ましくは、薬剤試料を検証又は識別する段階は、ｎ薬剤のセットのうちの１つに関す
る比較データと対比してのものであり、電磁放射線は、少なくともｌｏｇ2ｎ個の異なる
波長を１つ又はそれよりも多くのビーム内に含む。
【００８７】
　好ましくは、異なる波長は、１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内
の複数のスペクトル特性の少なくとも一部にわたって広がるか、又はこれらを捕捉する。
【００８８】
　好ましくは、液体スペクトルは、２つ又はそれよりも多くのスペクトル特性を含み、各
スペクトル特性は、液体スペクトルの領域内に収まり、又はこの領域にわたって広がり、
各波長は、これらの領域のうちの１つの領域内に収まる。
【００８９】
　好ましくは、各領域は、波長領域によって定められる。好ましくは、スペクトル特性は
、液体スペクトルのピーク、トラフ、湾曲点、安定点又は安定領域、平坦部、屈曲部、及
び／又は傾斜部を含む。
【００９０】
　好ましくは、液体は水であり、１３００ｎｍと１４００ｎｍの間の第１の領域、１４０
０ｎｍと１５００ｎｍの間の第２の領域、１５００ｎｍと１６００ｎｍの間の第３の領域
、１６００ｎｍと１７００ｎｍの間の第４の領域、１７００ｎｍと１８００ｎｍの間の第
５の領域、及び１８００ｎｍと２００ｎｍの間の第６の領域という水スペクトルの領域内
に収まるスペクトル特性を含む。
【００９１】
　好ましくは、電磁放射線は、液体スペクトル内の安定領域の波長の近傍（又は安定領域
にわたる領域内）にアンカー波長を有する。
【００９２】
　好ましくは、各波長は、容易／廉価に入手可能な光源によって生成される波長に更に対
応する。
【００９３】
　好ましくは、電磁放射線は、各々が固定の又は調整可能な波長での電磁放射線ビームを
放出するように構成された複数のレーザを含む光源を用いて生成される。
【００９４】
　好ましくは、変調された検出被影響放射線を与えるために試料に向けて放出された電磁
放射線ビームを変調する変調器が使用され、検出器からの出力から試料を識別又は検証す
る段階は、検出された被影響変調電磁放射線を表す出力から暗電流成分を除去する段階を
含む。
【００９５】
　任意的に、暗電流成分を除去する段階は、暗電流成分を除去するために、検出された被
影響変調電磁放射線を表す出力に正弦関数及び余弦関数を乗算し、変調振動周期にわたっ
て積分する段階を含む。
【００９６】
　任意的に、暗電流成分を除去する段階は、変調された検出被影響放射線を表す出力に対
してフーリエ変換を実行し、変換されたものから暗電流成分を除去する段階を含む。
【００９７】
　好ましくは、識別又は検証する段階は、基準情報を用いて薬剤試料を識別又は検証する
プロセッサによって実施される。
【００９８】
　好ましくは、アンカー波長での被影響電磁放射線又はアンカー波長を含む電磁放射線ビ
ームが基準情報を与える。
【００９９】
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　好ましくは、本方法は、光学デバイスを用いて複数の電磁放射線ビームを基準試料に向
ける段階と、基準検出器を用いて基準試料によって影響を受けた被影響電磁放射線ビーム
を検出して基準情報を取得し、この基準情報をプロセッサに渡す段階とを更に含む。
【０１００】
　好ましくは、本方法は、温度安定性を与えるために、好ましくは、サーミスタ及びペル
チェデバイスを閉ループシステムに用いて検出器及び／又は光源を温度補償する段階を更
に含む。
【０１０１】
　好ましくは、各電磁放射線ビームは、高強度狭帯域光ビームである。
【０１０２】
　好ましくは、検出器は、被影響放射線の波長に対応する応答を有するようにバイアスさ
れた広帯域光ダイオードである。
【０１０３】
　好ましくは、複数のレーザから放出された電磁放射線ビームは、レーザビームを試料経
路に位置決めするためのカルーセル又はキャリッジデバイス、又はプリズム、回折格子、
ビームスプリッター、又は試料経路に沿うように放射線ビームを向け直すための他の光学
デバイスのうちの１つ又はそれよりも多くによって試料経路に向けられる。
【０１０４】
　好ましくは、プロセッサは、薬剤試料情報及び任意的に各波長に対する基準情報を与え
る薬剤試料からの被影響電磁放射線を表す出力を受け入れ、プロセッサは、薬剤試料情報
及び任意的に各波長に対する基準情報の代表値を決定する。
【０１０５】
　好ましくは、試料情報及び基準情報は、各電磁放射線ビームに対して強度と波長とを相
関付ける。
【０１０６】
　好ましくは、代表値は、試料情報の間及び任意的に基準情報の間の最良適合に対応する
。
【０１０７】
　好ましくは、各波長での電磁放射線ビームに関する代表値は、薬剤試料を検証又は識別
するのに格納値と比較される。
【０１０８】
　好ましくは、液体は水であり、６つの電磁放射線ビームが存在し、波長は、実質的に１
３５０ｎｍ、１４５０ｎｍ、１５５０ｎｍ、１６５０ｎｍ、１７５０ｎｍ、及び１８５０
ｎｍであり、１４５０ｎｍはアンカー波長である。
【０１０９】
　好ましくは、試料は、ＩＶ輸液セット又はシリンジのような静脈内投与デバイス、又は
試験セル、試験管、又はフローセルなどのような他の受容器内にある。
【０１１０】
　好ましくは、各レーザは光検出器を含み、光検出器は、レーザからの電磁放射線を検出
し、基準情報を出力する。
【０１１１】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる選択波長を含む電磁放射線を少
なくとも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって
影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出する試料検出器と
、検出された被影響電磁放射線から試料を識別又は検証するためのプロセッサとを含む液
体担体中の薬剤試料（又は他の物質）を識別又は検証するか又は他に特徴付けるための分
析器にあるということができ、各波長は、液体担体のスペクトル内のスペクトル特性の波
長の近傍（又はスペクトル特性にわたる領域内）にあり、液体担体に適する分析範囲内に
収まるように選択される。
【０１１２】
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　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる選択波長を含む電磁放射線を少
なくとも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、試料によって影響を受けた放
出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出する段階と、検出された被影響電
磁放射線から試料を識別又は検証する段階とを含む液体担体中の薬剤試料（又は他の物質
）を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法にあるということができ、各波長は、液
体担体のスペクトル内のスペクトル特性の波長の近傍（又はスペクトル特性にわたる領域
内）にあり、液体担体に適する分析範囲内に収まるように選択される。
【０１１３】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって影響
を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出する試料検出器と、検
出された被影響電磁放射線から試料を識別又は検証するためのプロセッサとを含む液体ベ
ースの薬剤試料（又は他の物質）を識別又は検証するか又は他に特徴付けるための分析器
にあるということができ、各波長は、液体担体中の薬剤に関する改善された識別／検証を
可能にする分析範囲に収まり、各波長は、分析範囲にある液体スペクトル内のスペクトル
特性の波長の近傍（又はスペクトル特性にわたる領域内）にある。
【０１１４】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、試料によって影響を受けた放出電
磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出する段階と、検出された被影響電磁放
射線から試料を識別又は検証する段階とを含む液体ベースの薬剤試料（又は他の物質）を
識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法にあるということができ、各波長は、液体担
体中の薬剤に関する改善された識別／検証を可能にする分析範囲に収まり、各波長は、分
析範囲にある液体スペクトル内のスペクトル特性の波長の近傍（又はスペクトル特性にわ
たる領域内）にある。
【０１１５】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む変調電磁放射線を少
なくとも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって
影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響変調電磁放射線を検出し、かつ検出
された被影響変調放射線を表す出力を与える試料検出器と、出力から暗電流を除去するこ
とを含む検出された被影響変調電磁放射線を表す出力から試料を識別又は検証するための
プロセッサとを含む液体ベースの薬剤試料を識別又は検証するか又は他に特徴付けるため
の分析器であり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２
０００ｎｍの間にある。
【０１１６】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む変調電磁放射線を少
なくとも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、試料によって影響を受けた放
出電磁放射線からもたらされる被影響変調電磁放射線を検出し、かつ検出された被影響放
射線を表す出力を与える段階と、出力から暗電流を除去する段階を含む検出された被影響
変調電磁放射線を表す出力から試料を識別又は検証する段階とを含む液体ベースの薬剤試
料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法であり、波長のうちの各波長又は少なく
とも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある。
【０１１７】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出し、かつ放出電磁放射線の電力を測定するため
の電磁放射線源と、試料によって影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電
磁放射線を検出し、かつ検出された被影響放射線を表す出力を与える試料検出器と、放出
電磁放射線の測定電力を使用することを含む検出された被影響電磁放射線を表す出力から
試料を識別又は検証するためのプロセッサとを含む液体ベースの薬剤試料を識別又は検証
するか又は他に特徴付けるための分析器であり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つ
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は、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にあり、波長のうちの各波長又は少なくと
も２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある液体スペクトル内のスペクト
ル特性の波長の近傍（又はスペクトル特性にわたる領域内）にある。
【０１１８】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出する段階と、放出電磁放射線の電力を測定する
段階と、試料によって影響を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を
検出し、かつ検出された被影響放射線を表す出力を与える段階と、放出電磁放射線の測定
電力を使用する段階を含む検出された被影響電磁放射線を表す出力から試料を識別又は検
証する段階とを含む液体ベースの薬剤試料を識別又は検証するか又は他に特徴付ける方法
であり、波長のうちの各波長又は少なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎ
ｍの間にある。
【０１１９】
　別の態様において、本発明は、少なくとも２つの異なる波長を含む電磁放射線を少なく
とも１つのビームとして試料に向けて放出するための電磁放射線源と、試料によって影響
を受けた放出電磁放射線からもたらされる被影響電磁放射線を検出する試料検出器と、検
出された被影響電磁放射線から試料を識別又は検証するためのプロセッサとを含む試料を
識別又は検証するか又は他に特徴付けるための分析器であり、波長のうちの各波長又は少
なくとも２つは、実質的に１３００ｎｍと２０００ｎｍの間にある。
【０１２０】
　好ましくは、光源は、各々が固定の又は調整可能な波長の電磁放射線ビームを放出する
ように構成された単一パッケージ内の複数のレーザである。
【０１２１】
　本明細書に開示する一連の数への言及（例えば、１から１０まで）は、当該範囲内の全
ての有理数（例えば、１、１．１、２、３、３．９、４、５、６、６．５、７、８、９、
及び１０）も組み込み、同じく当該範囲内の有理数のいずれかの範囲（例えば、２から８
まで、１．５から５．５まで、及び３．１から４．７まで）も組み込むように意図してい
る。
【０１２２】
　本明細書に使用する「含んでいる」という表現は、「から少なくとも部分的に構成され
る」を意味する。「含む」及び「からなる」のような関連表現も同様に解釈されるものと
する。
【０１２３】
　本発明はまた、広義には、個々に又は集合的に本出願の本明細書に言及するか又は示す
部分、要素、及び特徴、更にこれらの部分、要素、又は特徴のうちのいずれか２つ又はそ
れよりも多くから構成されるいずれかの又は全ての組合せにあるということができ、本明
細書で本発明がかかわる当業技術で公知の均等物を有する特定の完全体に言及する場合に
、そのような公知の均等物は、個々に示されているかのように本明細書に組み込まれてい
ると見なされる。
【０１２４】
　本発明の好ましい実施形態を以下の図面を参照して説明する。
【図面の簡単な説明】
【０１２５】
【図１】本発明による分光分析器を概略的な形態に示す図である。
【図２】仮想液体ベース／担体の仮想スペクトルを概略的な形態に示す図である。
【図３】誤差に対する分光分析器に使用される波長の個数を示すグラフである。
【図４】分光分析器の作動を示す流れ図である。
【図５】水である液体ベースのスペクトルの上に重なる薬剤（４％ゲロフシンコハク化ゼ
ラチン溶液）のスペクトルを示す図である。
【図６】１３００ｎｍと２０００ｎｍの間の水のスペクトル特性を示す図である。
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【図７】光源が回転カルーセル上にあるレーザである分光分析器の第２の実施形態の概略
図である。
【図８】前処理段階及び検証／識別段階を含む検出器からの出力を処理する方法を示す図
である。
【図９】前処理段階及び比較データ発生段階を含む検出器からの出力を処理する方法を示
す図である。
【図１０】試料検出器及び基準検出器からの出力から得られたデータ点を通る最良適合線
を示す図である。
【図１１】訓練試料に関する前処理されたデータ点と比較試料に関する前処理されたデー
タ点の間の分離線を示す図である。
【図１２】光源が回折格子を用いて試料経路１４ａに沿うように向けられる６つのレーザ
を含む第３の実施形態を示す図である。
【図１３】出力がビームスプリッターを用いて試料経路に沿うように向けられる６つのレ
ーザの光源を含む第４の実施形態を示す図である。
【図１４】出力がプリズムを用いて試料経路上に収束される６つのレーザを含む光源に関
する第５の実施形態を示す概略図である。
【図１５】試料薬剤セットに関する検証を示す行列である。
【図１６】光源変調を用いて基準チャネルを排除する分析器を示す図である。
【図１７】光源が変調されたレーザ出力電力を示す図である。
【図１８】変調器を有する分析器の概略図である。
【図１９】暗電流を抽出するための流れ図である。
【図２０】出力が平面光波回路を用いて試料経路上に収束される６つのレーザを含む光源
に関する第６の実施形態を示す概略図である。
【図２１】単一パッケージ光源と平行化レンズとを含む光源に関する第７の実施形態を示
す概略図である。
【図２２】光源が単一パッケージ内のレーザである分光分析器の第１の実施形態の概略図
である。
【図２３】第１の実施形態による分光分析器の作動を示す流れ図である。
【図２４】検証／識別処理をより詳細に示す流れ図である。
【図２５】検証／識別処理をより詳細に示す流れ図である。
【発明を実施するための形態】
【０１２６】
　概要
　図１は、薬剤又は他の試料（例えば、血液、生体試料等）を検証又は識別（すなわち、
分析／特徴付け）するための本発明による分光分析器１０（例えば、分光光度計）の概要
を示している。「薬剤」という表現は、臨床医によって管理される９（例えば、病院、処
方箋、又は薬局を通して）、又は自由に入手可能である患者を治療するためのいずれかの
薬剤、又は他の薬物、又は物質を網羅すると広義に解釈しなければならない。分析器は、
未知の試料を分析して検証／識別するか又は他に特徴付ける盲検試験に対して使用するこ
とができる。分析器は、盲検試験における未知試料のその後の分析に役立てるための訓練
処理中に試験試料から訓練データを取得するために使用することができる。
【０１２７】
　分析器（装置）１０は、作動の物理的制御と処理態様の両方を制御するコントローラ１
２を含む。分析器１０は、ある波長領域内の複数の波長を有する／複数の波長での電磁放
射線２２を発生させて放出するための電磁放射線源１１を含む。この光源は、制御目的で
光検出器４などを有することができる。電磁放射線は、異なる波長での複数の電磁放射線
ビーム又は複数の波長成分を含む単一電磁放射線ビームの形態を取ることができる。
【０１２８】
　電磁放射線出力に対して使用する「波長」という表現は、１３００ｎｍのような特定の
波長を意味する。理解されるように、実際には、光源は、純粋な単波長を有する電磁放射
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線出力を供給せず、出力は、中心波長／ピークのいかなる側にも成分を含む可能性がある
。この場合に、「波長」という表現は、放射線出力が中心波長のいかなる側にも波長成分
を有する可能性があり、例えば、±３０ｎｍ又は±１２ｎｍの波長成分を有することがで
き、又はいかなる側にも僅か数ｎｍ（例えば、レーザにおいては２ｎｍ）であっても波長
成分を有する可能性がある場合の電磁放射線出力の中心波長／ピークを意味する。各その
ような波長は、他の成分が存在する場合であっても、実用目的には離散しているので「離
散」波長と表現することができる。
【０１２９】
　電磁放射線ビーム２２は、例えば、１つ又はそれよりも多くのレーザから放出された可
視光ビームとすることができる。一例では、電磁放射線源（「光源」）１１は、異なる波
長を有する複数の電磁放射線ビームを連続的又は同時に発生させて放出するか又は複数の
波長成分を有する単一電磁放射線ビームを放出するように構成することができる単一デバ
イスとすることができる。別の例では、光源１１は、各々が望ましい波長を有する電磁放
射線ビーム２２を発生させて放出するように構成された個々の光源のセットとすることが
できる。「光源」という表現は、光源を構成する単一光源又は複数の光源を意味すること
ができる。各場合に、光源１１は、固定波長の電磁放射線ビームを発生させることができ
、又はある波長領域のうちの１つにおける電磁放射線ビームを放出するように調整可能に
することができる。光源電磁放射線は、後で説明するように、任意的に変調することがで
きる。当業者は、他の例を考えることができるであろう。光源は、作動温度を検出するた
めのサーミスタのような内蔵又は別個の温度センサ２ａ（光ダイオード４の一部を形成す
ることができる）を有することができる。出力は、プロセッサ１８に渡すことができる。
【０１３０】
　好ましくは、光源１１は、対応する波長を有する各電磁放射線ビーム２２を独立して連
続的に放出することができるように構成される。この構成は、ある波長領域を通して掃引
される電磁放射線ビームを放出するようになった単一光源を使用することによって達成す
ることができる。これに代えて、複数のレーザを含む単一パッケージのように、光源が、
各々を順番に作動させることができる複数の電磁放射線源を含む場合に、各光源が「アク
ティブ」光源になることによってこの構成を提供することができる。アクティブ光源の電
磁放射線ビームが望ましい試料経路１４ａに沿って向けられるように、光源から出力され
た各電磁放射線ビームは、この光源から望ましい試料経路１４ａに沿うように向け直す回
折格子、ミラー、プリズム、又は他の光学装置１３に入射するように配置することができ
る。そのような配置では、各電磁放射線ビームが発生される／アクティブ化されると同時
に、これらのビームは、望ましい経路に沿って順に向けることができる。これに代えて、
複数の電磁放射線ビームは、同時にビーム経路１４ａに沿って向けることができ、その結
果、複数の波長成分を含む電磁放射線の単一ビームがもたらされる。これに代えて、光源
は、経路１４ａに沿って放射線ビームを放出するように各光源を物理的に配置するように
機械的に制御することができるカルーセル又は線形キャリッジ（同じく１３で表す）上に
配置することができる。これらの代替に対しては、後でより詳しく説明する。複数の電磁
放射線ビームを光源１１から望ましい経路１４ａに沿うように向け直すための他の配置を
考えることができる。経路１４ａに沿って向けられる電磁放射線ビームは、試料電磁放射
線ビームと表現することができる。
【０１３１】
　装置１０は、試料電磁放射線ビームの経路１４ａ内に試料を保持するための試料／試料
保持器１６を含む。試験下の試料及び保持器の温度の測定を行うことを可能にするために
、非接触赤外線温度センサ又は他の温度センサ７１が試料保持器１６内に組み込まれるか
、又はその近くに配置される。このセンサ７１は、保持器温度センサ２ｂ、２ｃと同じか
又は別個のものとすることができる。
【０１３２】
　試料保持器１６は、試験管／試験管ホルダ、他のタイプの試験セル、輸液ポンプ／ＩＶ
セットの一部、フローセル、シリンジ、又はいずれかの方式でこれらのうちのいずれかを
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保持するか又は試料／物質を保持するためのいずれかの他のタイプのデバイスとすること
ができる。これに代えて単純に経路１４ａ内に試料を配置することができる。いかなる試
料保持器も、試料に至るまで、更にそこを通過する電磁放射線２２の透過を可能にする。
試料は、好ましくは、（限定的ではないが）液体ベースの薬剤である。液体ベースの試料
は、例えば、水ベースの薬剤とすることができるが、水担体又は他の液体担体中の別のタ
イプの試料／物質とすることができる。下記の実施形態における「薬剤」の使用は例示目
的のものに過ぎず、他のタイプの試料に対してこれらの実施形態を使用することができる
ことが認められるであろう。「試料」という表現は、分析（例えば、検証／識別）のため
の物質を示し、必ずしも大量の物質のうちの試験試料／小分量に限定されるわけではない
。例えば、試料は、単純に投与される薬剤の一（試料）部分ではなく、投与される薬剤そ
のものとすることができる。装置１０は、臨床又は他の環境において投与前の薬剤を検証
／識別するために使用することができる。この場合に、装置１０内に入れられる試料は、
投与中の薬剤そのものになる。試料は、訓練試料又は試験下の未知試料とすることができ
る。試料チャネル及び基準チャネル内の保持器は、保持器温度２ａ、２ｃ及び／又は試料
温度を検出するためのサーミスタのような内蔵又は別個の温度センサを有することができ
る。出力は、プロセッサ１８に渡すことができる。
【０１３３】
　経路１４ａに沿って放出された電磁放射線ビームは、この経路内（例えば、試料保持器
内）に配置された試料（物質）１６上に入射する電磁放射線を供給する。試料１６に到達
するいずれかの入射電磁放射線ビーム１４ａは、試料による（例えば、試料を通じた透過
及び／又は試料による反射のいずれかによる）影響を受ける。影響を受けて試料１６を射
出する（試料）電磁放射線１４ｂは被影響電磁放射線であり、試料に関するスペクトル情
報を含む。スペクトル情報は、被影響電磁放射線中に含まれるいずれかの情報を広義に意
味する。例えば、被影響電磁放射線１４ｂは、入射放射線の１つの波長での被影響電磁放
射線の強度に関する情報を含む。
【０１３４】
　試料を射出する被影響電磁放射線を検出することができるように、被影響電磁放射線経
路１４ｂ内に試料検出器１７が配置される。検出器１７は、例えば、１つ又はそれよりも
多くの光検出器を含むことができる。検出器１７は、試料１６のスペクトル情報を表す又
は示すデータ／信号の形態にある情報１４ｃを出力し、すなわち、この出力は、検出され
た被影響電磁放射線を表している。検出器出力１４ｃは、例えば、検出器上に入射する被
影響電磁放射線の電磁強度の指示を一般的に強度に比例する電圧の形態で表す又は提供す
ることができる。出力は、実際には電磁放射線強度ではなくてもよいが、実強度に比例す
る電圧を有する信号であるなど、電磁放射線強度に対していずれかの関係を有することに
なることが認められるであろう。本明細書を通じて、検出器出力に言及する場合の「強度
」という表現の使用は、限定的なものではなく、強度に関するいずれかのパラメータに関
することができることが認められるであろう。検出器１７の出力１４ｃは、保持器内の試
料を検証又は識別するか又は他に分析するための検証／識別アルゴリズムを実施するプロ
セッサ１８に渡される。任意的に前処理を行うことができるが、例えば、レーザのような
安定した光源が使用される場合に、この前処理は必須ではない。プロセッサ１８は、コン
トローラ１２の一部を形成することができ、又はそれとは別個のものとすることができる
。プロセッサ１８は、試料を検証又は識別するか又は他に分析するための基準データ／訓
練／比較データを有するデータベース２３に対するアクセスを有する。データベース２３
はデータストアであり、かつあらゆる適切な形態を取ることができ、あらゆる適切なハー
ドウエア（プロセッサ内外のメモリ、又は更にリモートハードウエアのメモリ等）を使用
することができる。データベース２３は必ずしもプロセッサ１８の一部であるわけではな
いが、簡略化の目的でそのように示している。経路１４ａ、１４ｂ、放出されて影響を受
けた放射線、及び／又は試料／試料ホルダ１６は、「試料チャネル」と表現することがで
きる。試料検出器１６及びプロセッサ１８への入力（及び任意的にプロセッサ自体）も試
料チャネルの一部を形成することができる。
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【０１３５】
　任意的に、試料１６上に入射した放出電磁放射線ビーム１４ａは、基準試料／基準物質
（又は単純に「基準」）１９を含む別の保持器１９に向う基準経路１５ａに沿うように分
割されるか（２１）又は他に向け直される基準チャネルを存在させることができる。これ
を達成するために、ビームスプリッター２１を使用することができると考えられる。基準
は、例えば、食塩水とすることができる。基準試料保持器１９は、試料チャネルに関して
言及した保持器１６のうちのいずれかのものとすることができる。これに代えて、基準は
、保持器及び／又は試料を持たない場合があり、遮られることのない電磁放射線を測定す
る目的のものとすることができる。別個のチャネルとして示すが、基準チャネルは、実際
には試料チャネルと同じとすることができ、この場合は試料及び／又は保持器を取り外し
、電磁放射線経路に適切な基準試料（もしあれば）を配置するように再構成することがで
きる。基準経路１５ａに沿う基準電磁放射線ビームは、基準試料１９（もしあれば）上に
入射し、それによる影響を受けて被影響（基準）電磁放射線１５ｂが生成され、この電磁
放射線１５ｂは、基準検出器２０上に入射してそれによって検出される。基準検出器２０
は、試料チャネルのものと同じか又は異なる検出器とすることができる。図１には、基準
検出器２０を独立した検出器として例示している。
【０１３６】
　検出器２０は、基準のスペクトル情報１５ｃを表す又は示すデータ／信号の形態にある
情報１５ｃを出力し、すなわち、この出力は、検出された被影響電磁放射線を表している
。検出器出力１５ｃは、例えば、試料チャネルに対して上述したもののような被影響電磁
放射線の電磁強度を表すとすることができる。検出器出力１５ｃは、保持器内の試料１６
を検証又は識別するために検証／識別アルゴリズムを実施するプロセッサ１８に渡される
。前処理を実施することができるが、レーザのような安定した光源が使用される場合に、
この前処理は必須ではない。基準チャネルからの検出器出力１５ｃは、試料チャネルデー
タ１４ｃを正規化及び／又は補正するための基準データを供給する。基準チャネルは、試
料の前に減光フィルタを含むことができる。このフィルタは、検出器の出力が、試料チャ
ネル上の検出器の出力との処理／比較を可能にするのに適するレベルになるように、検出
された被影響電磁放射線を正規化、又は他に修正する方式で入射電磁放射線を減衰させる
。
【０１３７】
　基準チャネルに対する代替では、任意的に、試料チャネルデータ１４ｃを正規化及び／
又は補正するための基準になる基準データ／基準出力／基準信号／基準情報を提供するの
に、光源上のモニタダイオード４からの出力を使用することができる。出力は、コントロ
ーラ１２及び／又はプロセッサ１８に供給することができる。モニタダイオードは、出力
電磁放射線の電力を測定する光源上の先在的な検出器とすることができる。この場合に、
モニタダイオードを「基準検出器」と見なすことができ、このダイオードが、基準チャネ
ルを実質的に与えることができる。
【０１３８】
　各電磁放射線ビーム２２は、好ましくは、１３００～２０００ナノメートル（ｎｍ）の
分析範囲（「分析領域」）内に収まる波長を有する（又は複数の波長成分を有する）。こ
の領域は、名目上「近赤外線」又は「ＮＩＲ」と表現される場合がある。この領域は、薬
剤を検証又は識別するための有利なスペクトル情報を提供する。各電磁放射線ビーム２２
の波長（又は電磁ビームを構成する複数の波長）は、好ましくは、分析範囲内に収まる薬
剤試料のベース液体のスペクトル特性（特徴）に基づいて選択することができる。そのよ
うな特性は、例えば、当該ベース液体スペクトルのピーク、トラフ、湾曲点、安定点又は
安定領域、平坦部、屈曲部、及び／又は傾斜部とすることができる。各選択波長は、その
ようなスペクトル特性の近傍（又は広がる領域内）にある。スペクトル特性の位置は、公
称波長（例えば、特性の中心波長）又は特性にわたる領域を定める公称波長領域によって
定めることができる。
【０１３９】
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　各波長の選択は、図２に示す仮想ベース液体のスペクトルを参照して説明することがで
きる。仮想スペクトルは、分析範囲に以下のスペクトル特性Ａ～Ｅを含む。
・１３００ｎｍと１４００ｎｍの間にあるピーク（１３５０ｎｍの中心波長の実ピーク）
（Ａ）
・１４００ｎｍと１５００ｎｍの間にあるトラフ（１４５０ｎｍの中心波長の実トラフ）
（Ｂ）
・１５００ｎｍと１６００ｎｍの間にある湾曲部（１５５０ｎｍの中心波長の実湾曲部）
（Ｃ）
・１６００ｎｍと１８００ｎｍの間にある傾斜部（Ｄ）
・１８００ｎｍと２０００ｎｍの間にある平坦部（Ｅ）
・更に特性ＤとＥの間の１８００ｎｍの前後に屈曲部が示されている。
【０１４０】
　この仮想液をベースとして使用する薬剤の分析では、上述のスペクトル特徴Ａ～Ｅのう
ちの１つ又はそれよりも多くに対する波長領域（又は中心波長）の近くの領域内にある波
長、又は上述のスペクトル特徴Ａ～Ｅのうちの１つ又はそれよりも多くに対する波長領域
にわたって広がる（この範囲を定める／区切る）領域内に収まる波長を選択することがで
きる。スペクトル特性の「近傍」の波長は、スペクトル特性中心波長での波長を意味する
場合もある。例えば、以下の通りに３つの異なる波長を選択することができる。
・波長＃１　１３１０ｎｍ－特徴Ａに対する領域１３００～１４００ｎｍの領域内、
・波長＃２　１４５０ｎｍ、特徴Ｂの中心波長のほぼ近傍又はその領域内、
・波長＃３　１８００ｎｍ、特徴Ｅの縁部／屈曲部（すなわち、特徴Ｅの領域）。
【０１４１】
　液体スペクトルのスペクトル特性に関して選択された離散波長を「選択波長」又は「選
択された波長」と表現することができる。一般論として、選択波長又は選択された波長は
、スペクトル特性に「対応」するか又はスペクトル特性を「捕捉」する。
【０１４２】
　図２は、スペクトル特性（特徴）の一部の仮想的な例しか示しておらず、スペクトルに
おいて更に多くのものが可能であることが認められるであろう。更に、スペクトル特性に
対する波長領域は重なり合うことができ、又は一致することさえも可能である。更に、分
析範囲の各スペクトル特性に対して別個の波長を選択する必要はなく、スペクトル特性の
選択に関する波長の選択だけを選択するだけでよい。波長領域によってスペクトル特性を
定めることができない場合があり、又はいずれかのそのような範囲が解釈に依存して変化
する可能性がある。スペクトル特性の近くの波長を代わりに選択することができる。この
波長は、例えば、スペクトル特性の中心点波長のある公差（例えば、±３０ｎｍ）に近い
か又はその領域内の波長とすることができる。
【０１４３】
　更に、選択波長には、そのようなスペクトル特性にわたる領域の近くにあり、又はその
領域内に収まる波長が利用可能、又はこの波長に構成可能な光源１１によって影響を及ぼ
すことができる。放出放射線における適切な波長の選択は、プロセッサによって正確な検
証又は識別のためのより確実な情報を与えることになる。
【０１４４】
　更に、好ましくは、選択波長は、試験されている薬剤とは独立して選択することができ
る。
【０１４５】
　波長は、領域にわたってこれらの波長をランダムに又は均等に離間させるか、又は他の
選択基準を使用するなどのようないずれかの他の適切な方式で選択することができること
が認められるであろう。
【０１４６】
　あらゆる適切な個数の波長を使用することができる。必須ではなく任意的に、光源１１
によって供給される（１つ又は複数のいずれかのビーム２２で）電磁放射線を構成する異
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なる波長の個数は、ｎが試験される試料数である時に少なくともｌｏｇ2ｎである。使用
される波長が多い程、精度は高いが、波長の個数は、コスト及び利便性に対して最適化さ
れる。図３で分るように、電磁放射線ビーム／波長の個数が大きくなると、検出誤差が減
少する。３０薬剤のセットに対する２つの波長の選択は、０．１４という誤差をもたらし
、それに対して５つの波長は、僅か０．０２という誤差しかもたらさない。
【０１４７】
　任意的に、電磁放射線波長２２のうちの１つを基準チャネルの必要性を排除するために
使用することができるアンカー点での波長を有するように選択することができる。アンカ
ー点は、基本的なベース液体のスペクトルの安定部分又は他の適切な部分内に波長を有す
るように選択される。アンカー波長に対しては、後でより詳しく説明する。
【０１４８】
　試料検出器１７から及び任意的に基準検出器２０からの出力（又はこれに代えて、出力
電磁放射線の電力を測定するモニタダイオードからの出力）を受け入れると、プロセッサ
１８は、訓練／比較データを含むデータベース２３（時にルックアップテーブルの形態に
ある）にアクセスするアルゴリズムを実行し、この出力を用いて、試料１６から検出され
た被影響電磁放射線１４ｂに基づいて、任意的に、
ａ）基準チャネルが使用される場合に、当該基準試料から検出された被影響放射線１５ｂ
、又は
ｂ）光源モニタダイオードが使用される場合に、出力光源電磁放射線の測定電力、
に基づいて、訓練／比較データを用いて試料１６を検証又は識別（「特徴付け」）する。
訓練／比較データは、分析器を用いた訓練試料の事前分析において取得することができる
。１つの選択肢では、検出器から得られた生の訓練／比較データは、盲検試験における実
際の未知試料の特徴付けに対して使用することができる訓練係数／比較係数が得られるよ
うに処理される。
【０１４９】
　プロセッサ１８は、コントローラ１２と共に又はそれとは独立して作動させることがで
きる。処理に対しては、後でより詳しく説明する。
【０１５０】
　検証／識別処理に加えて又はその一部として、以下の項目のうちの１つ又はそれよりも
多くを提供することができる。
・試料（適切な場合は保持器を含む）温度の測定及びこの試料温度に基づく訓練／比較デ
ータの補正、
・識別／検証において比較データ／比較試料を表すパラメータに対して基準にすることが
できる試料濃度に依存しない試料又は訓練データ／訓練試料を表すパラメータ（係数）を
決定する段階、
・試料の濃度を決定する段階、
・試料保持器（例えば、試験管／試験管ホルダ、他の個の試験セル、輸液ポンプ／ＩＶセ
ットの一部、フローセル、シリンジ、又はいずれかの方式でこれらのうちのいずれかを保
持するか又は試料／物質を保持するためのいずれかの他の個のデバイス）を含むシステム
内の寸法公差によって引き起こされる不正確性を低減するように生の訓練／比較データと
実試料データとを処理する段階、
・変調光源を伴う技術又はチョッパーホイール配置を用いて測定された暗電流のいずれか
を用いて光検出器の暗電流を決定及び／又は排除する段階。
【０１５１】
　ユーザインタフェース２４は、ユーザがパラメータを設定すること、予想される（例え
ば、検証おいて）薬剤又は他の試料の識別名を入力すること、及び分析結果を受け入れる
（スクリーン、ディスプレイ、オーディオ警報、インジケータなどを通して）ことを含む
装置１０を作動させることを可能にする。結果は、薬剤が予想通りであるか否かを示すこ
とができる（検証／確認）、又は薬剤を通知することができる（識別）、及び／又は盲検
試験下の試料の濃度を示すことができる。
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【０１５２】
　コントローラ１２及び／又はプロセッサ１８は、試験結果に基づいて薬剤の送出を許可
又は阻止するように外部デバイス（輸液ポンプのような）を制御することができる。
【０１５３】
　好ましくは、装置１０は、電磁放射線源１１及び／又は検出器１７、２０の温度を安定
化するためのフィードバックシステムを更に含む。一例では、サーミスタが、電磁放射線
源、検出器、及び／又は任意的に試料保持器２ａ、２ｂ、２ｃ、５ａ、５ｂの温度を検出
する。光源１１及び検出器１７、２０の温度を冷却して安定化させるためにペルチェ冷却
デバイスを作動させることができる。サーミスタの出力は、光源及び／又は検出器を冷却
するペルチェ冷却デバイスを制御するコントローラ１２に送られる。好ましくは、サーミ
スタは、内蔵光検出器／光源サーミスタ２ａ、２ｂ、２ｃ、５ａ、５ｂであり、ペルチェ
熱電冷却器は、光検出器／光源２ａ、２ｂ、２ｃ、５ａ、５ｂ内に組み込まれる。
【０１５４】
　一般的に、装置１０は、図４の流れ図を参照して以下に説明する通りに機能する。コン
トローラ１２を用いて、選択波長を有する／この波長での１つ又はそれよりも多くの電磁
放射線ビーム２２を試料１６に向けて放出するように光源１１を作動させる（好ましいが
、必須ではなく個々に連続して）、段階４０。試料１６上に入射する電磁放射線１４ａは
、試料を透過又は反射して被影響電磁放射線１４ｂになり、被影響電磁放射線１４ｂは、
検出器１７によって検出される、段階４１。任意的に、放出された放射線をビームスプリ
ッター２１によって基準試料１９（自由空間経路の）にも向け直すことができ、この放射
線は、同じか又は異なる検出器２０によって検出される、段階４２。試料検出器１７から
及び任意的に基準検出器２０からの出力１４ｃ、１５ｃがプロセッサ１８に渡される、段
階４２。この場合に、必要に応じて、検出器出力１４ｃ、１５ｃを正規化及び／又は補正
するための前処理が行われる、段階４２。次いで、正規化された検出器出力から試料を識
別又は検証するのに利用される基準情報（例えば、訓練／比較データ）を基準薬剤のデー
タベース２３に問い合わせる段階を含む識別／検証アルゴリズムが実行される、段階４３
。試料の検証又は識別の結果は、ユーザインタフェース２４によって伝達される、段階４
４。
【０１５５】
　本発明のより詳細な説明を提供すると他の選択肢が明らかになるであろう。
【０１５６】
　第１の実施形態
　ここで本発明の一実施形態を一例として詳細に以下に説明する。この実施形態は、限定
的ではなく、例示的なものであると考えられたい。この実施形態は、例えば下記の表に提
供する１５薬剤のセットから水ベースの薬剤又は他の液体ベースの薬剤の検証又は識別を
可能にするための装置に関して説明する。この実施形態において、試料を薬剤と呼ぶが、
より一般的には、この実施形態は、あらゆる他の試料個に適用することができる。
【０１５７】
　この例では、３０のｌｏｇ2ｎよりも大きい６つの電磁放射線波長が選択される。これ
らの波長は分析範囲で選択され、ベース液体であり、この範囲に収まる水のスペクトル特
性に基づいている。水ベースの薬剤（又は他の液体ベースの薬剤又は水溶液）のスペクト
ルは、大半がベース液体スペクトルによって占められることになる。例えば、図５を参照
すると、薬剤Ｗ（４％ゲロフシンコハク化ゼラチン溶液）のスペクトル（点線）は、水の
スペクトル（実線）と非常に似通っている。これは、水のスペクトルが優勢であるからで
ある。しかし、異なる水ベースの薬剤の間の透過係数の差を測定することもできる。水ス
ペクトルのスペクトル特性の区域／波長に着目し、これらの波長での電磁放射線ビームを
使用することにより、薬剤の識別又は検証のための薬剤識別能を与える上で、これらの波
長での水スペクトルと水ベースの薬剤スペクトルの間の差を利用することができる。
【０１５８】
　図６は、決定される分析範囲で考えられる一部のスペクトル特性（特徴）を有する水の
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スペクトルを示しており、これに対して下記でより詳しく説明する。
・スペクトル特性Ａ（傾斜部）１３００ｎｍと１４００ｎｍの間の第１の領域内、
・スペクトル特性Ｂ（平坦部／トラフ）１４００ｎｍと１５００ｎｍの間の第２の領域内
、
・スペクトル特性Ｃ（傾斜部）１５００ｎｍと１６００ｎｍの間の第３の領域内、
・スペクトル特性Ｄ（ピーク）１６００ｎｍと１７００ｎｍの間の第４の領域内、
・スペクトル特性Ｅ（湾曲部）１７００ｎｍと１８００ｎｍの間の第５の領域内、
・スペクトル特性Ｆ（屈曲部）１８００ｎｍと２０００ｎｍの間の第６の領域内。
【０１５９】
　上述のリストは、考えられるスペクトル特徴の網羅的なリストではない。
【０１６０】
　電磁放射線ビームの波長の選択は厳密に固定されるわけではなく、必ずしもベース液体
のスペクトル特性だけに基づくわけではない。この選択は、薬剤試料のベース水のスペク
トル内のスペクトル特性の波長による影響を受けるが、更に、選択波長は他のファクタに
も基づく可能性がある。例えば、コスト効率と通常入手可能な供給チェーンの都合から、
このスペクトル特性に近いが同じではない別の波長が既製のレーザ又は他の光学構成要素
によって容易に利用可能である場合に、この波長を使用するか又は選択することが好まし
い場合がある。
【０１６１】
　例えば、１３１０ｎｍ及び１５５０ｎｍの波長は、通信業界内で広く普及しており、そ
れに起因してこれらの波長に向けて構成された多くのデバイスが存在するので、水ベース
の薬剤に対する選択波長としてこれらの波長を使用することができる。レーザダイオード
は、名目上１６５０ナノメートル、１７５０ナノメートル、及び１８５０ナノメートルに
おいて中心波長を有するが、これらの波長は、最大でプラス又はマイナス３０ナノメート
ルまで変更することができる。従って、これらの範囲の波長を選択することができる。従
って、これらの成分の利用可能性及びベース液体のスペクトル特性に着目することにより
、放出放射線に適する波長を決定することができる。
【０１６２】
　従って、以上の説明に基づいて、６つの波長の各々は、スペクトル特徴の各々のうちの
１つにわたる領域の近傍又はこの領域内にあるがハードウエアの利用可能性による影響も
受けるものとして選択することができる。従って、水に対する６つの波長は、（例として
）特徴Ａに対応する１３５０ナノメートル、特徴Ｂに対応する１４５０ナノメートル、特
徴Ｃに対応する１５５０ナノメートル、特徴Ｄに対応する１６５０ナノメートル、特徴Ｅ
に対応する１７５０ナノメートル、特徴Ｆに対応する１８５０ナノメートルとすることが
でき、これらの全てが１３００～２０００ナノメートルの領域内に収まる。明らかなよう
に、１３５０ｎｍから１８５０ｎｍまでの波長選択は、水スペクトル内のピーク及びトラ
フ、並びに他のスペクトル特性に近いが、正確には一致しない。選択は、利用可能なハー
ドウエアの作動波長にもかかわりがある。これらの選択は、当然ながら公称波長であり、
実際の波長は、光源１１の特性に起因して実際には異なる可能性がある。任意の波長を特
定のスペクトル特徴において選択するのではなく、領域にわたって散在するように選択す
ることができることにも注意しなければならない。
【０１６３】
　図２２は、図１で一般的に記述された装置１０の１つの可能な形態を概略的な形態に示
している。分光分析器１０は、コントローラ１２と、複数の波長での電磁放射線２２を光
の形態で出力する光源１１を一緒に形成する６つのレーザモジュール５１ａ～５１ｆを含
む単一レーザパッケージ（より一般的には（「レーザ」）とを有する。単一パッケージ２
１１は、一体平行化レンズ２１０に向けて電磁放射線ビーム２２（波長２０１ａ～２０１
ｆのうちのいずれか１つとすることができる）を放出するように配置された光源１１を形
成する６つのレーザを含む。パッケージは、６つの波長２０１ａ～２０１ｆの各々に調整
された又は調整可能な波長をレンズ２１０に向けて放出するように作動可能である。パッ
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ケージは、コントローラ１２によって電子的に制御される安定した高強度狭帯域平行電磁
放射線出力を与える１つ又はそれよりも多くのレーザダイオードを含む。コントローラは
、ユーザ入力及びユーザ出力のためのユーザインタフェース２４を有することができる。
光源は、作動温度を検出するためにサーミスタのような内蔵又は別個の温度センサ２ａを
有することができる。出力はプロセッサ１８に渡すことができる。
【０１６４】
　コントローラ１２は、単波長のビーム２０１ａ～２０１ｆを試料に向けて連続放出する
か又は他に放出するようにレーザパッケージを作動させる。これに代えて、複数の波長成
分（例えば、２０１ａ～２０１ｆ又はその部分集合）を含む電磁ビーム２２をレンズ２１
０を通して試料１６に向けて放出する（１４ａ）ことができるように、複数のビーム２０
１ａ～２０１ｆを作動させることができる。
【０１６５】
　装置は、レーザパッケージ２１１に結合されたか又はコントローラ１２内に組み込まれ
た別個のデバイスとすることができる変調器７０を含み、又は装置は、レーザパッケージ
自体内に組み込むことができる。変調器７０は、出力電磁放射線２２を変調するようにレ
ーザパッケージ２１１を制御する。電磁放射線を変調することにより、以下に説明する暗
電流を考慮するための処理が可能になる。
【０１６６】
　パッケージ２１１は、出力電磁放射線２２のフィードバック制御に向けて、当該放射線
を検出するための（例えば、電磁放射線の出力電力を測定するための）１つ又はそれより
も多くの光ダイオード４ａを含む。この光ダイオードは、温度センサ２ａと組み合わせる
ことができる。出力は、直接又はコントローラ１２を通じたいずれかでプロセッサ１８に
供給される。レーザは、他の光源よりも少ない熱放出問題のみを有し、従って、測定に対
して有害な熱効果を低減する。各レーザの出力電力は、好ましくは、均衡のとれた装置を
有するという都合上、名目上では同じである（一般的に２～３ｍＷであるが、それよりも
大きいことも可能である）。好ましくは、それによってレーザダイオードに対して共通の
ダイオードドライバ回路を使用することも可能になる。
【０１６７】
　試験下の試料１６及びその保持器を測定するための温度センサ７１（例えば、非接触赤
外線センサ）も存在する。保持器温度も同じく測定するために、組み合わされたか又は別
個の温度センサを存在させることができる。出力は、プロセッサ１８に直接、又はコント
ローラ１２を通して供給される。
【０１６８】
　作動された状態で、レーザ２１１は、試料に向けてレンズ２１０を通じる経路１４ａに
沿って（好ましくは、変調された）電磁放射線２２を放出する。光源から検出器までの経
路１４ａは、自由空間と光ファイバ構成要素との組合せである。それによって光減衰率及
びハードウエアが低減する。更に、装置は、ビーム経路１４ａに位置合わせされた試料保
持器１６ａを含む。作動レーザ５１ａ～５１ｆから放出された電磁放射線は、試料保持器
内の試料１６上に入射し、そこを透過又は反射する。
【０１６９】
　検出器１７は、試料１６を抜け出る被影響放射線経路１４ｂに配置される。好ましくは
、検出器１７は、被影響放射線中に存在することになる波長の電磁放射線を検出するのに
適する応答を有するようにバイアスされた単一光検出器（光ダイオードのような）である
。単一検出器は、構成要素によって導入される変化性に起因する誤差を低減し、それによ
って複数の光検出器の間の相対差が取り除かれ、放出電磁放射線の出力へのより安定した
応答が可能になり、従って、感度が改善する。例えば、ＩｎＧａＡｓ光ダイオードを使用
することができる。検出器１７は、被影響放射線１４ｂを検出し、検出器１７の出力１４
ｃはプロセッサ１８に渡され、プロセッサ１８は、データベース２３内にある事前に取得
した訓練／比較データを用いて、本明細書に説明するように試料を検証又は識別するか又
は他に特徴付ける。この処理に加えて又はその一部として、プロセッサ１８は、以下のこ
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とも行う。
・試料（適切な場合は保持器を含む）の温度の測定及び試料温度に基づく訓練／比較デー
タの補正、
・識別／検証において比較データ／比較試料を表すパラメータに対して基準にすることが
できる試料濃度に依存しない試料又は訓練データ／訓練試料を表すパラメータ（係数）を
決定する段階、
・試料の濃度を決定する段階、
・試料保持器（例えば、試験管／試験管ホルダ、他の個の試験セル、輸液ポンプ／ＩＶセ
ットの一部、フローセル、シリンジ、又はいずれかの方式でこれらのうちのいずれかを保
持するか又は試料／物質を保持するためのいずれかの他の個のデバイス）を含むシステム
内の寸法公差によって引き起こされる不正確性を低減するように生の訓練／比較データと
実試料データとを処理する段階、
・変調光源を伴う技術又はチョッパーホイール配置を用いて測定された暗電流のいずれか
を用いて光検出器の暗電流を決定及び／又は排除する段階。
【０１７０】
　好ましくは、装置は、電磁放射線源１１及び検出器の温度を安定化させるためのフィー
ドバックシステムも含む。一例では、サーミスタ２ａ、７１、５ａが、電磁放射線源、検
出器、及び／又は保持器の温度を検出する。光源及び検出器を冷却してこれらの温度を安
定化させるために、ペルチェ冷却デバイスを作動させることができる。サーミスタの出力
はコントローラに送られ、コントローラは、光源及び／又は検出器を冷却するようにペル
チェ冷却デバイスを制御する。好ましくは、サーミスタは、内蔵光検出器／光源サーミス
タ２ａ、７１、５ａであり、ペルチェ熱電冷却器は、光検出器２ａ、５ａに組み込まれる
。
【０１７１】
　装置／分析器１０は、訓練処理／試験中に実施される訓練の試料から生の訓練／比較デ
ータを取得するのに使用される。装置／分析器１０は、盲検試験中に試験下にある実際の
未知試料の生データも取得する。装置／分析器１０は、盲検試験において未知試料を特徴
付ける処理内で利用することができる係数（比較データ）を取得するために、生の訓練／
比較データ及び／又は試験下にある生の試料データを処理することができる。
【０１７２】
　次いで、図２３（図に基づいているが、図よりも詳細な内容を提供している）を参照し
て、盲検試験における装置１０の作動を以下に説明する。盲検試験は、検証又は識別のた
めの実際の未知試料が試験されるものである。試験される未知試料１６は、保持器に配置
されるか、又は他に分析器１０に配置されるか、又はその中に導入される。コントローラ
１２は、選択波長２０１ａ～２０１ｆのうちの１つにおける電磁放射線ビーム２２を試料
１６に放出するようにレーザ２１１を作動させる、段階２３０。この作動の一部として、
好ましくは、変調器７０／コントローラ１２は、プロセッサ１８に関して以下に説明する
方式で、電磁光源放射線ビーム２０を変調するようにレーザ２１１を作動させる、段階２
３０。このようにして、各々が異なる選択波長に調整された異なる選択波長を有する６つ
の変調電磁光源放射線ビーム２０１ａ～２０１ｆをレーザ２１１から連続して放出するこ
とができる、段階２３０。各試験において、処理におけるあらゆる適切な時点で、例えば
、放射線を放出するのと同時に、試料の温度が測定されて記録される、段階２３０。
【０１７３】
　各電磁ビーム２２は、一体平行化レンズ２１０を通して経路１４ａに沿って試料１６に
向けて放出される。試料１６に向けて放出される（１４ａ）各電磁放射線ビームに対して
、試料から発せられる被影響放射線は、光検出器１７によって検出される、段階２３１。
【０１７４】
　任意的に、基準情報を取得するために、レーザ２１１内のモニタダイオード４ａは、出
力電磁放射線ビーム２２の電力を測定する。これに代えて、図１又は図１８に示すものの
ような基準チャネルを用いて基準情報を取得することができる。
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【０１７５】
　試験下の試料１６の識別／検証に向けて、試料検出器１７から及び任意的に光源レーザ
２１１内のモニタダイオード４からの出力（電磁放射線強度測定値）が、プロセッサ１８
及び／又はこれらの出力がデータとして格納されるデータベース２３に渡される、段階２
３２。プロセッサ１８及び／又はデータベース２３には温度測定値も渡される。試料検出
器１７又はモニタダイオード４からプロセッサ１８において受け取られる出力１４ｃは、
試料１６に向けて放出された各電磁放射線ビームにおける被影響電磁放射線１４ｂの強度
を示している。これらの出力は、例えば、検出器の光電流（強度に比例する電圧等）及び
／又は検出電磁放射線の強度を直接的又は間接的に示すデータを含むことができる。この
変調光源（以下に解説する）の場合に、デジタル化された変調波形出力が受け取られる。
好ましくは、各波長に関する平均強度又は他の代表的強度を取得するために処理すること
ができる複数の強度測定値を取得するために、各波長に対して数回、段階２３０～２３２
が繰り返される、段階２３３。例えば、各波長で、分析器は、試料によって影響を受けた
被影響電磁放射線を２５個の異なる時点で検出し、その出力をプロセッサ１８及び／又は
データベース２３に渡す、段階２３０～２３３。１つの波長での処理が完了した状態で、
段階２３０～２３３の処理は、残りの波長で繰り返される、段階２３４。各反復中に、温
度測定値を取得することができ、プロセッサ／データベース内に相応に格納することがで
きる、段階２３０。プロセッサ／データベース内の強度データ及び温度データを「盲検試
験生データ」と表現することができる。
【０１７６】
　全ての強度、温度、及びあらゆる他の測定値をプロセッサ１８が受け入れ終えた状態で
、検証又は識別を行うことができる、段階２３５。試料の識別又は検証は、事前に生成さ
れた又は他に得られた訓練データ（「比較データ」とも表現する）に基づいている。この
実施形態において、識別処理／検証処理中に盲検試験下の試料を表す試料係数又は他のデ
ータが、盲検試験生データから取得／決定され、これらのデータは、訓練処理中に試験試
料から得られた対応する訓練係数又は他の比較データと比較される。試験下の試料の係数
又は他のデータが試験試料のものと必要とされる類似度で一致する場合に、検証又は識別
を行うことができる。
【０１７７】
　一般論として、試験下の未知試料の特徴付けを提供するのに、生訓練データ及び／又は
盲検試験生データをそのままに使用するか、又はあらゆる適切な手法で処理して使用する
ことができることが認められるであろう。この実施形態において説明する係数は、生デー
タを使用する１つの手法を明らかにしている。「訓練データ」は、未処理形態にある生訓
練データ又は処理された生訓練データを指す場合がある。更に、「比較データ」は、処理
された又は未処理の生訓練データ及び／又は処理された又は未処理の生盲検試験データを
指す場合がある。比較データは、盲検試験下の未知試料を特徴付けるのに使用することが
できるいずれかのデータを指す。
【０１７８】
　検証は、試料薬剤が予想された薬剤であることを確認する段階を含む。例えば、臨床医
は、ユーザインタフェース２４を通して自らが考える薬剤を指定することができ（例えば
、ｎ薬剤のセットから）、段階８５、次いで、装置を用いて、保持器内の薬剤が真に自ら
が指定した薬剤であるか否かを確認する。識別は、薬剤が何であるかに関する臨床医から
のいかなる示唆もなしに、薬剤が実際には何であるかを決定する段階を含む。検証／識別
では、薬剤を識別するために、又は薬剤が臨床医によって指定された予想薬剤であるか否
かを検証するために、盲検試験生データが処理され、データベース２３内の処理された生
訓練データと対比して比較される、段階８５。次いで、出力がユーザインタフェースに供
給される、段階８７。
【０１７９】
　次いで、検証／識別処理をより詳細に以下に説明する。しかし、検証／識別処理は訓練
データを利用するので、最初に、訓練データの取得及び（任意的な）処理を図２３を参照
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して以下に説明する。
【０１８０】
　訓練データの取得
　概要としては、訓練データは、盲検試験において実際の未知試料の検証／識別が行われ
る前のいずれかの時点での訓練処理中に得られる。訓練データは、一度取得するか又は定
期的に更新することができる。訓練データは、プロセッサ１８に格納され、及び／又はプ
ロセッサ１８に統合され、又は検証／識別中の使用に向けてプロセッサ１８によってアク
セス可能であるかのいずれかであるデータベース２３に格納される。上述したように、「
訓練データ」及び「比較データ」という表現は、一般的に、訓練処理中に得られる生デー
タ、又はその後で識別／検証処理における利用に向けて後処理された生データを指す場合
がある。訓練データは、盲検試験試料からのデータが比較分析されることになる既知試料
から得られる。好ましくは、盲検試験において試験することができるいずれかの未知の試
料個（例えば、特定の薬剤）は、同じ試料タイプ（例えば、薬剤）から事前に得られた対
応する訓練データを有することになる。試験することができるものに対応する訓練試料セ
ット（例えば、薬剤セット）は、訓練処理において取得、分析され、これらの訓練試料に
関する訓練データが得られて格納される。生訓練データは、本明細書に説明するように、
例えば、図２３に示すように、例えば図２２の装置又は説明する他の実施形態のうちのい
ずれかを用いて実際の盲検試験データが得られるのと同じ手法で得られる。
【０１８１】
　一例として、図２３を参照すると、試験（訓練）試料（例えば、下記の表にあるものの
ような異なる訓練薬剤／希釈剤）のセットが得られる、段階２３７。試料は、既知の濃度
の様々な無希釈薬剤と、実際の盲検試験に向けて薬剤を希釈することができる希釈剤であ
る関連の希釈剤（例えば、０．９％食塩水、５％グルコース）とを含む。例えば、図２２
の分析器を用いて各々が順次分析される。実際の盲検試験に対して上述したように、訓練
薬剤が保持器に配置され、異なる波長の（任意的に変調された）電磁放射線が保持器内の
薬剤に向けて連続して放出される、段階２３８。各波長での薬剤からの被影響電磁放射線
の強度が検出器によって検出され、段階２３９、プロセッサ１８及び／又はデータベース
２３に渡される、段階２４０。好ましくは、各電磁放射線波長を複数回放出することがで
き、段階２４１、各々からの検出器強度出力／測定値が、プロセッサ内で平均化又は他に
処理され、生訓練データが得られる。１つの波長が完了した状態で、２４２において、次
の波長に対して試料が試験される。各薬剤を各波長で異なる保持器（例えば、異なる試験
管）内で、各保持器の変化を平均化するために複数回試験することができる、段階２４３
。各波長での各測定において、レーザ、検出器、及び試料／保持器における温度を取得し
、格納に向けて強度測定値と共にプロセッサ／データベースに渡すことができる、段階２
３８、２４０。上述の処理が各試料薬剤に対して繰り返される、段階２４４。図２３は、
各波長が複数回試験され、次いで、保持器が変更されることを示すが、各波長で保持器を
変更し、その後で波長を変更するなどの別の順序を発生させることができることに注意し
なければならない。様々な順序が可能であり、本説明及び図８が限定的であると考えるべ
きではない。
【０１８２】
　基準チャネルが使用される場合に、基準チャネルに対して同じ処理が実施され、すなわ
ち、異なる波長の（任意的に変調された）電磁放射線が、経路に試料又は保持器がない状
態で検出器に向けて放出される、段階２３８。各波長で感受された電磁放射線の強度が検
出器によって検出され、段階２３９、プロセッサ１８及び／又はデータベース２３に渡さ
れる、段階２４０。好ましくは、電磁放射線の各波長を複数回放出することができ、段階
２４１、各々からの検出器強度出力／測定値がプロセッサ内で平均化又は他に処理され、
生訓練データが得られる。１つの波長が完了した状態で、次の波長が放出される、段階２
４２。各波長での各測定において、レーザ、検出器、及び試料／保持器における温度を取
得し、格納に向けて強度測定値と共にプロセッサ／データベースに渡すことができる。上
述の処理が各試料薬剤に対して繰り返される、段階２４４。
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【０１８３】
　これに代えて、基準チャネルの代わりにモニタダイオード４が使用される場合にも、同
じ処理を提供する。任意的に変調された異なる波長の電磁放射線が、経路に試料又は保持
器がない状態で検出器に向けて放出される、段階２３８。各波長での感受電磁放射線の強
度がモニタダイオード４によって検出され、段階２３９、プロセッサ１８及び／又はデー
タベース２３に渡される、段階２４０。好ましくは、各電磁放射線波長が複数回放出され
、段階２４１、各々からのモニタダイオード強度出力／測定値が、プロセッサ内で平均化
又は他に処理され、生訓練データが得られる。１つの波長が完了した状態で、次の波長が
放出される、段階２４２。各薬剤を各波長で異なる保持器（例えば、異なる試験管）内で
、各保持器の変化を平均化するために複数回試験することができ、段階２４３、各々に対
してモニタダイオード出力が得られる。各波長での各測定において、レーザ及び検出器に
おける温度を取得し、格納に向けて強度測定値と共にプロセッサ／データベースに渡すこ
とができる。上述の処理が各試料薬剤に対して繰り返される、段階２４４。
【０１８４】
　各試料薬剤又は各モニタダイオード４に関する各波長での各測定又は基準チャネル測定
における（スペクトル）強度及び温度の生訓練データの結果が格納される。データは、各
訓練薬剤に対して、関連の波長（例えば、６個の波長）でのスペクトル透過強度（上述の
形態にある）、並びにそれぞれの温度読取値を含む。モニタダイオードが使用される場合
に、データは、各訓練薬剤に対して関連の波長（例えば、７６個の波長）でのスペクトル
透過強度も含む。基準チャネルが使用される場合に、データは、関連の波長（例えば、６
個の波長）でのスペクトル透過強度、並びに各基準チャネル測定におけるそれぞれの温度
読取値を含む。生訓練データは、異なる保持器（例えば、５個の異なる試験管保持器）を
用いた各波長での複数回の走査（一般的に２５回の走査が使用されるが、あらゆる適切な
回数とすることができる）から構成されることになる。（スペクトル）強度は、プロセッ
サに向けてデジタル化された検出器からの電圧又は類似の出力の形態を取ることができる
。変調光源（下記でより詳しく説明する）の場合に、デジタル化された強度は、波形の形
態又は波形の成分の振幅の形態を取ることができる。
【０１８５】
　訓練データは、測定温度で得られる。後の温度補償に向けて、特定の波長での試料に関
する強度対温度の勾配が得られる、段階２４０。この取得は、当業技術で公知の実験室分
光計内に試験下の試料を配置することによって行われる（好ましくは、同じ保持器内に）
。各試料における強度は、各波長でいくつかの温度で測定され、強度対温度の直線の勾配
ｄｉ／ｄｔが決定され、後の使用に向けてプロセッサ１８／データベース２３に渡される
。
【０１８６】
　生訓練データは、検証／識別処理中に、実際の盲検試験において未知試料を検証／識別
するのに使用することができる比較（「訓練」とも表現する）係数（比較データ）を取得
するように処理される。好ましい実施形態において、生訓練データは、暗電流が排除され
ており、盲検試料試験温度と一致するように温度が補正されている。データは、各々が保
持器経路長変化に対する感受性を低下させ、濃度に依存せず、保持器経路長変化を補償す
る係数セットに変換される。好ましい実施形態において、この処理は、盲検試験を実施す
る時点又はその直後で行われるが、これは必須ではない。これに代えて、この処理は、実
際の盲検試験の前に又は盲検試験の後で実施することができる。生訓練データの処理に対
しては、下記で詳細に説明する。
【０１８７】
　盲検試験データの取得及び検証／識別
　概要としては、未知試料薬剤に関する盲検試験データは、上述の通りに得られ、実際の
薬剤の盲検試験中に測定される様々な波長での強度及び試料温度（Ｔb）を含む生盲検試
験データがもたらされ、更に（使用される場合は）モニタダイオードからの（又はこれに
代えて基準チャネルからの）様々な波長での基準強度及び基準温度がもたらされる。盲検
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試験生データは、盲検試験（試料）係数を生成するように処理される。試験下の未知試料
を識別／検証するために、事前に決定された訓練／比較データ及び盲検試験係数に基づい
て訓練係数の間で数学解析を実施することができる。
【０１８８】
　要約すると、最初に検出器からの変調出力を表す生データ（各々が、特定の試料に関す
る特定波長での検出強度を表すデータである）の各値に対して以下の段階が行われる。
・第１に、出力（盲検試験データ及び訓練データに関する）のＤＣ成分が除去／排除され
（例えば、変調技術を利用して）、信号の大きさが得られる（変調を用いた暗電流の排除
という項目を参照されたい）。このＤＣ成分排除は、生訓練データに対して、収集時又は
検証／識別処理中のいずれかにおいて行われる。それによって以下のものがもたらされる
。
○盲検試験データの各波長に対するデータ点を含む暗電流排除されたデータ（Ｎ1からＮn

）（試験下の未知試料に関する）のセット、
○生訓練データの各波長に対するデータ点を含む訓練セット内の各薬剤に関する暗電流排
除されたデータ（Ｎ1からＮn）のセット。
・次いで、第２に、生訓練データの各波長に対するデータ点を含む訓練セット内の各薬剤
に関する暗電流排除されたデータ（Ｎ1からＮn）のセットの大きさが、温度補正／調節（
温度補正という項目を参照されたい）を受ける。それによって盲検試験試料の温度に適合
する訓練セット内の各薬剤に関する温度補正されたデータ（Ｉ（Ｔb）１からＩ（Ｔb）n

）のセットがもたらされる。
・第３に、以下のものに対して強度比分率（スペクトル強度分率）が得られる。
○試験下の未知試料に関する各暗電流排除されたデータ点（Ｎ1からＮn）、
○訓練セット内の各薬剤に関する各暗電流排除されたデータ点（Ｎ1からＮn）。
この場合に、強度比分率は、物質を検証／識別するのに保持器公差感受性を低下させるパ
ラメータである（保持器公差感受性の低下という項目を参照されたい）。
上記により、以下のものがもたらされる。
○盲検試験データの各波長に対するデータ点を含むスペクトル強度分率データ（ｇm1から
ｇmn）（試験下の未知試料に関する）のセット、
○生訓練データの各波長に対するデータ点を含む訓練セット内の各薬剤に関するスペクト
ル強度分率データ（ｇm1からｇmn）のセット。
・第４に、強度比分率を使用するので、試料濃度に依存しない係数が導出される（濃度非
依存係数とうい項目を参照されたい）。
上記により、以下のものがもたらされる。
○盲検試験データの各波長に対するデータ点を含む濃度非依存データ（ｙm1からｙmn）（
試験下の未知試料に関する）のセット、
○生訓練データの各波長に対するデータ点を含む訓練セット内の各薬剤に関する濃度非依
存データ（ｙm1からｙmn）のセット。
【０１８９】
　次いで、試験下の未知試料を検証又は識別するために、試験下の未知試料に関するデー
タ（ｙm1からｙmn）のセットを訓練セット内の各薬剤に関するデータ（ｙB

m1からｙB
mn）

のセットと比較することができる。
【０１９０】
　次いで、検証／識別処理を図２３の段階２３５をより詳細に示す図２４を参照してより
詳細に以下に説明する。
【０１９１】
　変調を用いた暗電流の排除
　最初に、２３５ａにおいて、光検出器１７／４の暗電流が補償される。この補償は、生
訓練データと盲検試験データの両方における基準データ及び試料データに対して行われる
。光検出器は、入射放射線が存在しない場合であってもベースライン出力（「暗電流」と
表現している）を有する。この実施形態において、暗電流を求めるのに従来のチョッパー
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ホイール配置を使用するのではなく、暗電流読取値の必要性を排除するためにレーザドラ
イバ電流変調が使用される。図２２の分析器を参照すると、レーザ出力は、図２３の段階
２３０で上述の通りに変調される。上述の処理に向けて、被影響検出放射線が試料検出器
及び基準検出器１７によって感受され（訓練処理と盲検試験の両方において）、プロセッ
サ１８に渡される、段階２３１、２３２。プロセッサにおいて受け取られた出力は、下記
の導出において例証するように、暗電流に対応するＤＣ成分を含む。この出力は、受け取
られた出力及びあらゆる他の望ましくない成分の暗電流（ＤＣ）成分Ａ0S及びＡ0Rを除去
する（下式により）ようにプロセッサによって処理することができる、段階２３５ａ。望
ましい成分ｓｉｎ（ωｔ）及びｃｏｓ（ωｔ）が得られ、これらの成分は、暗電流のない
強度測定値を表している。この処理は、当業者に公知のあらゆる適切な信号処理を用いて
行うことができる。
【０１９２】
　例えば、１つの可能性において、出力にｓｉｎ（ωｔ）及びｃｏｓ（ωｔ）それぞれを
乗算し、振動周期にわたって積分することにより、出力電流のフーリエ解析を実施するこ
とができる。このフーリエ解析は、変調が単一周波数である場合、例えば、単一周波数に
おける正弦波変調の場合に使用することができる。この処理手順は、測定ノイズを低減す
るのに有益なある形式の平均化を与える。
【０１９３】
　これに代えて、デジタル化された出力波形に対して高速フーリエ変換（ＦＦＴ）アルゴ
リズムを適用することができ、関連のフーリエ成分を抽出することができる。従って、フ
ーリエ係数から、試料チャネルに対して

が、基準チャネルに対して

が得られる。
【０１９４】
　これらのフーリエ振幅の比を取ることにより、変調深度ΔＰへの依存性が排除され、次
式によって与えられる正規化（強度）出力Ｎが与えられる。

ここで、Ｓは、試料セルを含む光路内の減衰率を表す定数である。Ｒは、基準に送出され
る入射電力の割合を表す定数である。
【０１９５】
　分析下の液体／薬剤（訓練試料又は盲検試験下の未知試料のいかなる場合であっても）
に対して関連の各波長で、Ｎ（補償された強度成分）の値が決定される。薬剤に関する各
波長でのこの値セットは、暗電流排除されたデータ（Ｎ1からＮn）のセットを形成する。
例えば、試験において８個の波長が使用される場合に、このセットは、各波長に対して１
つの８個のＮ値を含むことになる。
【０１９６】
　この処理手順は、訓練処理／セットにおける試料／薬剤に関する暗電流排除された訓練
データ（暗電流が除去された強度成分を含む）と、盲検試験下の試料に関する暗電流補償
された盲検試験データ（暗電流が除去された強度成分を含む）とをもたらす。各薬剤（訓
練セット内、及び実際の盲検試験下の）に関する暗電流排除された強度成分（Ｎ1からＮn

）は、プロセッサ１８及び／又はデータベース２３に格納される。
【０１９７】
　変調を用いた暗電流排除の導出
　試料１６を射出する変調被影響放射線は、光検出器１７によって検出され、光検出器１
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７は、得られる出力電流を供給する。出力電流は、あらゆる照明が不在の場合であっても
存在する暗電流項、及び検出器上に入射する光の強度に比例する項という２つの成分の和
である。従って、試料チャネル出力電流ＩSを次式のように書くことができる。

ここで（１）では、ＩS
Darkは、試料チャネル検出器の暗電流信号である。Ｓは、試料セ

ルを含む光路内の減衰率を表す定数である。Ｐは、試料セルを照明する入射電力である。
【０１９８】
　レーザダイオード光源の内蔵光検出器から生成される基準チャネル出力電流ＩSに対し
て、次式のように類似の式を書くことができる。

ここで（２）では、ＩR
Darkは、レーザダイオードパッケージ内の基準光検出器の暗電流

信号である。Ｒは、基準に送出される入射電力の割合を表す定数である。
【０１９９】
　レーザ２１１の出力は、既知の波形を有するドライバ電流を変調することによって変調
される。一般的に、平均値の周りで電流を変化させるために、角周波数を有する正弦変調
が使用される。この正弦変調は、図１７に示すのと類似の正弦方式でレーザダイオード光
源の出力電力を変調する効果を有する。
【０２００】
　数学的には、時間依存レーザ出力電力Ｐ（ｔ）を次式のように書くことができる。

ここで（３）では、Ｐ0は、レーザからの平均出力電力である。ΔＰは、出力電力波形に
おける変調振幅（変調深度）である。φは、時間ｔ＝０における変調波形の位相である。
【０２０１】
　入射電力に関して式（３）を用いて式（１）及び式（２）に代入することにより、試料
チャネル及び基準チャネルからの出力電流に対して次式が得られる。

【０２０２】
　試験下の試料を特徴付けることに関して関連のパラメータは、定数Ｓ及びＲである。こ
れらの２つの定数の比は、試料セル内の液体の正規化された係数特性を表している。
【０２０３】
　上述の式における正弦項を展開することによって次式が与えられる。

それによって次式が与えられる。
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従って、次式が得られる。

【０２０４】
　式（４）及び（５）の精査により、出力電流は、定数ＤＣ項Ａ0S及びＡ0Rから構成され
る単純なフーリエ級数に変調周波数ω、振幅Ａ1S、Ａ1R、Ｂ1S、及びＢ1Rで変化する正弦
項及び余弦項を加えた形態を有することが示される。
【０２０５】
　暗電流項は、（４）及び（５）におけるフーリエ級数のＤＣ項にしか寄与しない。暗電
流項は、式（４）及び（５）のＤＣ成分内に含まれる。従って、変調出力波形の簡易フー
リエ解析は、暗電流に依存しないｓｉｎ（ωｔ）項及びｃｏｓ（ωｔ）項のフーリエ係数
を与える。
【０２０６】
　各出力電流の正弦変化成分を測定することにより、各検出器ダイオードの暗電流を測定
する必要なく、定数Ｓ及びＲを決定することができる。これらの暗電流項は、ＤＣ遮断構
成要素により、又は出力電流のフーリエ解析を具現化して正弦項を除く全ての項を廃棄す
ることによって測定値から排除することができる。
【０２０７】
　従来の分光計システムでは、暗電流は、光学照明を周期的に遮断し、次いで、復帰させ
る回転機械チョッパーを用いて照明を遮断することによって測定されることになる。上述
のレーザ電流変調を使用することにより、回転チョッパーのような機械構成要素の必要性
が排除され、それによっていかなる移動部品も用いないことで、分光計設計が簡素化され
、コストが低減され、信頼性が改善される。機械チョッパーを駆動するのに使用される電
気モータからの電気的干渉も排除される。
【０２０８】
　温度補正
　概要としては、次いで、保持器／試料の温度変化に起因する検出器からの強度測定値変
化を補償するために温度補正処理を行うことができる、図２４の段階２３５ｂ。
【０２０９】
　温度依存性は、試料温度変化に対して線形であることを示すことができ、下記の説明を
更に参照されたい。従って、各波長で、温度に対する強度値の勾配は、温度変化に関連付



(36) JP 6269983 B2 2018.1.31

10

20

30

40

50

けられた透過強度変化を特徴付けるための情報を与える。この勾配データは、上述の通り
に得られ、スペクトル訓練データと共に薬剤／希釈剤データベースに格納される。
【０２１０】
　訓練セットデータベース内の温度依存性データ（温度に対する強度の勾配、各未希釈薬
剤において各波長に対して１つの勾配）を用いて、プロセッサは、盲検試験試料が測定さ
れた温度、すなわち、Ｔbと同じ温度で全ての未希釈薬剤及び希釈剤に対する新しい訓練
データセットを生成する。この温度補正は、元の基準訓練データセット（上述したように
暗電流が排除されたもの）内の全ての保持器（例えば、試験管）に関するデータに適用さ
れる。それによって試験下の未知試料を検証／識別するための比較係数を取得するのに次
の段階である温度補正された訓練データのセットがもたらされる。この場合に、全データ
が盲検試験試料温度Ｔbに変換され／この温度で有効であるので、このようにして訓練デ
ータに適用される温度補正は、盲検試験において得られるデータとの直接比較を行うこと
を可能にする。
【０２１１】
　上述したように、未知薬剤試料に対して盲検試験を実施する場合に、異なる波長で強度
データが測定され、試料の温度が得られ、更にデータベース２３に格納される。流体の温
度が既知である場合に、盲検試験において測定される未知薬剤の温度に対応して、温度補
正された訓練データ係数セットが、データベース内の全ての薬剤に対して生成される。従
って、盲検試験濃度非依存係数と訓練データセットのものの両方が共通の温度を有する。
【０２１２】
　図２４の段階２３５ｂにおいて、温度補償が以下の通りに行われる。訓練セット内の各
薬剤に対して、訓練データセットが得られ、次いで、各波長での各訓練データ値（暗電流
が排除された）Ｎ１からＮｎに対して、暗電流補正された強度値が、次式を用いてプロセ
ッサ１８内で温度補正される。

ここで（６）では、Ｉは、試料に対して特定の波長で検出器によって検出された被影響電
磁放射線の強度（暗電流が排除された、例えば、Ｎ）であり、Ｔtは、被影響電磁放射線
が当該波長で検出された時の訓練試料の温度であり、Ｔbは、被影響電磁放射線が当該波
長で検出された時の未知試料の温度であり、ΔＴ＝Ｔt－Ｔbは、訓練試料温度と未知試料
温度の間の試料温度差であり、ＤＩ／ｄＴは、試料に関する与えられた波長での測定強度
と温度の間の線形関係の勾配である。
【０２１３】
　全てのパラメータは、訓練データ及び盲検試験データから把握される。
【０２１４】
　特に、上述の式は、Ｉ（Ｔb）：Ｉ（Ｔb）＝Ｉ（Ｔt）－（ｄＩ／ｄＴ）ΔＴに対して
解くように書き換えられる。各強度Ｉ（Ｔt）（訓練中に得られる訓練試料の強度である
）は、ｄＩ／ｄＴ及びΔＴと共に得られる。訓練データからの各強度Ｉ（Ｔt）に対して
、対応する温度補正されたＩ（Ｔb）は、式（６）を書き換えたものを用いて得られて格
納され、この強度Ｉ（Ｔt）は、仮に未知薬剤が訓練薬剤あった場合の盲検試験温度での
未知薬剤に関する「予想」強度に相関する。Ｉ（Ｔb）は温度補正された強度である。こ
の補正されたＩ（Ｔb）は、下記で訓練係数を計算するのに使用されるものである。
【０２１５】
　基準データがモニタダイオード４から発せられる場合に、温度補正はこの基準データに
は適用されない。しかし、基準データが成分及び／又は試料を有する基準チャネルから発
せられる場合に、温度補正は、上述の通りに確実に行われる。
【０２１６】
　この段階の後の時点で、プロセッサ１８／データベース２３は、暗電流が排除され、温
度が試験下の未知試料の温度に適合するように補正された強度を表す訓練セット内の各薬
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剤に関する訓練データ（Ｉ（Ｔb）1からＩ（Ｔb）n）のセットを有する。
【０２１７】
　温度補正の導出
　未知薬剤試料に対して盲検試験を実施するときには、異なる波長で強度データが測定さ
れ、試料の温度が格納される。流体の温度が既知である場合に、盲検試験において測定さ
れる未知薬剤の温度に対応して、温度補正された訓練データ係数セットが、データベース
内の全ての薬剤に対して生成される。従って、盲検試験濃度非依存係数と訓練データセッ
トのものの両方が共通の温度を有する。
【０２１８】
　温度補正は、以下に提供するように、与えられた薬剤に対して特定の波長で測定された
強度と温度の間の実験観察的線形関係を利用することによって実施される。従って、与え
られた薬剤の温度依存性は、温度変化に対する測定強度の勾配に対応する関連の各波長で
の単一係数によって測定して特徴付けることができる。
【０２１９】
　与えられた波長での訓練データセット内の与えられた薬剤に対して、温度Ｔ0＋ΔＴに
おける強度は、温度Ｔ0における強度を用いて次式のように表すことができる。

式（Ａ６）は、式（６）に同等である。
【０２２０】
　（Ａ６）では、勾配ｄＩ／ｄＴは、データベース内の各薬剤に対して既知である定数係
数である。これらの係数は、各希釈剤及び関連の無希釈薬剤に対する測定によって決定さ
れる。各波長には別個の係数が存在する。これらの温度係数は、訓練データセットの一部
を形成する。
【０２２１】
　（Ａ６）における温度Ｔ0は、元の訓練データ測定が実施された温度（流体試験セルホ
ルダ内の温度センサから決定されたもの）として定められる。これは、データベース内の
各入力項目において同じである必要はなく、各波長で異なることができる。
【０２２２】
　Ｔ0からの温度偏差をΔＴで表している。この温度偏差は、試験（盲検試験）下の未知
薬剤の流体温度を測定し、Ｔ0という既知値を減算することによって決定される。従って
、（Ａ６）の線形補正式を用いて、盲検試験測定と同じ温度で濃度非依存の訓練係数の温
度補正されたセットを生成することができる。
【０２２３】
　保持器公差感受性の低下
　試料保持器１６は、試験管、セル、ＩＶライン、シリンジ、又は透明壁を有する他の適
切な保持器とすることができる。試料保持器壁、経路長、及びあらゆる他の幾何学パラメ
ータ及び／又は材料パラメータにおける公差に起因する不正確性は低減することができる
。例えば、盲検試験又は訓練試験中に、典型的にプラスチックで製造された２つの光学透
明の壁によって範囲が与えられた固定空洞を有することによって流体（試料）厚が制御さ
れる。本発明では、そのようなプラスチック保持器は、廃棄の前に一度だけ使用される消
耗製品であるように設計される。製造処理中には十分に制御されるが、製造公差に起因し
て、意図する公称流体厚からの管毎の軽微な偏差が不可避に存在する。一般的に、例えば
数ｍｍの公称流体厚では、±１５ミクロンの寸法公差が存在することになる。管毎のこの
寸法不確定性は、保持器の公称厚に関する平均値付近の与えられた流体に関する測定強度
値の発散を意味する。
【０２２４】
　概要としては、保持器（例えば、試験管）の幾何学形状の変化（製造公差に起因する）
に対する強度データの感受性を低下させるために、訓練データにおける強度値と盲検試験
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データにおける強度値との正規化比を生成する以下の「保持器補正」アルゴリズムが良好
に機能することが見出されている、段階２３５ｃ。このアルゴリズムは、暗電流及び温度
の補正が適用された後で訓練データと盲検試験データの両方に適用される。このアルゴリ
ズムの導出の詳細を以下に提供する。補正は必ずしもそのようなものであるわけではない
が、アルゴリズムは、検証／識別処理を保持器公差／変化に対してそれ程感受性が高くな
いものにする係数を生成する。
【０２２５】
　次いで、この処理を図８の段階２３５ｃを参照してより詳細に以下に説明する。この場
合に、各波長での基準強度に対する試料強度（適切な場合に、補償された訓練データ又は
盲検試験データからの）の比が、各保持器に対してプロセッサによって評価される（同じ
試料に対して複数回の試験が複数の保持器内に実施される場合に）。次いで、プロセッサ
により、複数波長にわたる和に対して各保持器における比データが正規化される。この正
規化を下記で数学的に説明する。
【０２２６】
　最初に、訓練セット内の各無希釈薬剤及び希釈剤に関して、各波長で基準生データ強度
セット（いずれかの手法により、例えば、モニタダイオードにより、又は基準チャネルを
通して得られたもの）に対して、又は基準データセットと訓練データセットの両方が上述
の通りに暗電流補正及び温度補正に関して処理されたである場合に訓練データ生強度（Ｉ
（Ｔb）1からＩ（Ｔb）n）のセットに対して、走査回数にわたる平均が見出される。これ
らの平均の比ｆm（訓練生データ平均強度を基準生データ平均強度で割算したもの）が、
各保持器に対して各波長で見出される。次いで、この比データは、各管に対して複数波長
にわたる和に対して正規化される。この正規化を下記で数学的に説明する。
【０２２７】
　ｍ番目の波長での比をｆmで表記すると、正規化された比は、次式のようにパラメータ
ｇmによって与えられる。

【０２２８】
　必要に応じて、試料データに対して同じ正規化が同じく実施される。すなわち、試料薬
剤及び希釈剤に関して、各試験波長で基準生データ強度（いずれかの手法により、例えば
、モニタダイオードにより、又は基準チャネルを通して得られたもの）及び未知試料デー
タ生強度（これらの両方を暗電流補正及び温度補正に関して処理されたとすることができ
る）に対して走査回数にわたって平均が見出される。これらの平均の比ｆm（未知試料生
データ平均強度を基準生データ平均強度で割算したもの）が各（試験）波長で見出される
。次いで、この比データは、各管に対して複数波長にわたる和に対して正規化される。こ
の正規化は、数学的には上述の式（７）に記載されている。
【０２２９】
　ｇm値は、与えられた保持器に対して測定された全ての試験波長にわたる強度の和を基
準としてのｍ番目の波長で測定された透過光の比率として定義される（スペクトル）強度
分率（「比分率」とも表現する）を表している。ｇmの値は、測定される全ての試験波長
にわたって受け取られた全エネルギ量の分率を表すので常に０と１の間に収まる。
【０２３０】
　温度補正されたかつ暗電流排除された訓練データでは、使用される各保持器に関するｇ

m値（ｇm1からｇmn）のセットが式（７）よって得られる。暗電流補正された盲検試験デ
ータに対しても、使用される保持器に関するｇm値（ｇm1からｇmn）のセットを取得する
のに同じ処理手順が適用される。
【０２３１】
　それによってプロセッサ１８／データベース２３に格納されて検証／識別目的で計算す
ることができ（以下に更に示すように）、保持器の幾何学形状に対して低い感受性しか伴
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わずに使用することができる訓練係数及び盲検試験係数の基礎を形成する各薬剤に関する
ｇm係数（ｇm1からｇmn）のセットがもたらされる。
【０２３２】
　保持器公差感受性低下の導出
　試験下の流体に関する強度測定は、流体試料を含む特定目的で製造された試験管（バイ
アル）を用いて実施される。一般的にプラスチックで製造された２つの光学透明の壁によ
って範囲が与えられた固定空洞を有することによって流体厚が制御される。典型的な流体
厚は数ｍｍであり、プラスチック壁は同等の合計厚を有する。本発明では、そのようなプ
ラスチック試験管は、廃棄の前に一度だけ使用される消耗製品であるように設計される。
【０２３３】
　製造処理中には十分に制御されるが、製造公差に起因して、意図する公称流体厚からの
管毎の軽微な偏差が不可避に存在する。一般的に、注入成形構成要素では、数ｍｍの公称
流体厚において±１５ミクロンの寸法公差が存在することになる。管毎のこの寸法不確定
性は、管の公称厚に関する平均値付近の与えられた流体に関する測定強度値の発散を意味
する。この誤差は、ｍ番目の波長に対してランベルト・ベールの法則を開始点として使用
する測定値セットで数学的に次式のように表すことができる。

ここで（Ｂ１）では、Ｉ＝試験管内の流体を通る測定透過強度（この場合に、温度補正さ
れたＩ（Ｔb））、Ｉ0＝試験管上の入射強度（基準チャネル読取値に比例する）、Ｔm＝
試験管壁及び流体の屈折率を含み、材料境界面での反射を考慮する透過係数、

＝ｍ番目の波長での合計厚ｗを有する試験管壁材料の減衰係数、αm＝ｍ番目の波長での
厚みｄを有する流体の減衰係数。
【０２３４】
　一例として、流体厚ｄの変化に対する測定透過係数ｆmの感受性を考えられたい。ｄに
関して、全ての他の変数を一定に保ちながら微分（Ｂ１）することにより、次式が与えら
れる。

【０２３５】
　公称流体厚をｄ0として定め、この値からの偏差をΔｄとして定めると、測定強度に対
して得られる効果を次式のように表すことができる。

【０２３６】
　（Ｂ２）と（Ｂ３）を組み合わせることにより、次式の誤差項Δｆmが与えられる。

【０２３７】
　同じ公称設計の多くの試験管を用いて流体に対して実施された測定により、（Ｂ４）で
与えられる形式の誤差は、流体間隔ｄに関連付けられた典型的な寸法公差と整合すること
が示されている。更に、これらの管毎の変化は、一部の薬剤間の平均強度値間の差と大き
さが同等であり又はそれよりも大きい可能性があることも見出されている。それによって
ある一定の薬剤では、薬剤の分別が非常に困難になるか又は不可能にさえなる。
【０２３８】
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　これを改善するために、試験管に関連付けられた寸法公差に対してそれ程高い感受性を
持たない別の測定パラメータを考察する。このパラメータは、与えられた試験管に対して
測定された全ての波長にわたる強度の和を基準としてのｍ番目の波長で測定された透過光
の比率として定義されるｇmで表される強度分率である。すなわち、次式を定義する。

【０２３９】
　ｇmの値は、測定される全ての波長にわたって受け取られた全エネルギ量の分率を表す
ので常に０と１の間に収まる。流体厚における寸法公差に対するｇmの感受性を推定する
ために、流体厚ｄに関する偏微分を使用する前と類似の処理手順が辿られる。ΣｆｍをΣ
で表すことによって次式が与えられる。

【０２４０】
　（Ｂ６）を用い、更に（Ｂ２）を用いると∂Σ／∂ｄ＝－２Σαmｆmであることに注意
すると、ｇmに関連付けられた誤差項Δｇmを次式で表すことができる。

【０２４１】
　（Ｂ７）の精査により、透過係数ｆmの代わりに強度分率ｇmを使用する場合に、試験管
内の流体厚の寸法公差に関連付けられたΔｇmの発散の大きさが縮小する。この減少は、
（Ｂ７）において１よりも大きいファクタΣ及びΣ2を含む分母項によるものである。
【０２４２】
　ここで、異なる薬剤に対して測定を実施する際に発生することになる流体減衰係数が変
化する場合の公称流体厚ｄ0の試験管に関する強度分率パラメータの事例を考察する。流
体減衰係数がαmからαm＋Δαmに変化した場合に、強度分率に対する効果は次式の通り
である。

【０２４３】
　（Ｂ８）では、分母における減衰係数の変化は、分子におけるものと比較して無視する
ことができることになる。従って、（Ｂ８）を次式のように書くことができる。

【０２４４】
　従って、（Ｂ９）から、流体減衰係数の変化に対するパラメータｇmの変化分率は、次
式によって与えられる。

【０２４５】
　式（Ｂ１０）は、強度分率パラメータｇmが、流体減衰係数の変化に対して感受性を有
するままに留まり、従って、薬剤分別パラメータとして適切であることを立証するもので
ある。
【０２４６】
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　強度分率パラメータｇmの使用を同じ流体を含む複数の試験管を用いて得られた測定デ
ータを用いて検証した。得られる異なる管にわたる値の発散は、測定透過係数だけを用い
て得られる値と比較して極めて低く、従って、（Ｂ７）の理論的な結果が証明されること
が見出されている。
【０２４７】
　また、強度分率パラメータを使用する場合に、異なる薬剤の減衰係数の固有差が変わら
ずに維持され、それによって（Ｂ１０）の結果が証明されることも見出されている。
【０２４８】
　試験管毎の流体厚変化に対する感受性の低下は、これまで単に透過係数データだからで
は区別を付けるのが不可能であることが見出されていた薬剤の間の分別において重要なフ
ァクタであることが見出されている。
【０２４９】
　濃度非依存係数
　上述したように暗電流補正、温度補正、及び経路長補正を適用し、訓練データ及び盲検
試験データからｇm係数がもたらされると、次の段階は、訓練試料薬剤と盲検試験下の未
知試料薬剤の両方に関して、与えられた薬剤希釈剤の組合せに関する各波長での濃度に依
存しないスペクトル（比較）係数のセットをこれらのｇm係数から生成することである、
段階２３５ｄ。
【０２５０】
　与えられた薬剤希釈剤の組合せにおける強度は、濃度に線形依存することが実験的かつ
理論的に示されている。従って、得られるｘで表す無希釈薬剤の体積分率に対する直線の
勾配を用いて、この依存性を特徴付けることができる。この場合に、ｘ＝０は純粋な希釈
剤の場合に対応し、ｘ＝１は、純粋な無希釈薬剤の場合に対応する。濃度非依存係数の導
出の詳細を以下に提供する。
【０２５１】
　図２４の段階２３５ｄを参照すると、プロセッサにおいて濃度非依存係数を計算するこ
とにおいて含まれる段階を以下に提供する。最初に、希釈剤、例えば、０．９％食塩水を
選択する。次いで、選択された希釈剤及び各無希釈薬剤に関して、補償された訓練データ
セットからｇm値に関する複数の試験管にわたる平均を上記に提供したように取得／評価
する。各波長（接尾辞ｍ）での各薬剤及び選択された希釈剤に関して１つのそのような平
均値が存在する。無希釈薬剤管平均を

で表し、希釈剤の管平均を

で表している。盲検試験データ（単一保持器しか存在しない）に対してｘが未知の濃度で
ある時にｇB

m（ｘ）で表される（上付き文字Ｂは盲検試験に対する）ｇm値を取得／評価
する。次いで、各薬剤希釈剤の組合せに関する強度対濃度曲線の勾配ｓmを与えるために
、各薬剤に関して各無希釈薬剤管平均から希釈剤管平均を次式のように減算する。

【０２５２】
　次いで、プロセッサは、各更に別の希釈剤に対して同じ段階を実施する。次いで、プロ
セッサは、次式の通りに訓練セット係数を評価する。
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【０２５３】
　これらの係数は、式（８）の勾配を全ての波長にわたって得られた二乗和平方根に対し
て正規化したものである。これらの係数は濃度ｘには依存せず、与えられた無希釈薬剤及
びその選択された希釈剤に対して各波長で定められる。
【０２５４】
　次いで、今度は、薬剤のアイデンティティと濃度が両方共に未知である場合の盲検デー
タに着目する。未知の濃度ｘの薬剤と選択された希釈剤との混合物の場合に、ｍ番目の波
長でのスペクトル強度ｇB

m（ｘ）に関する濃度に対する線形依存性を次式によって定める
ことができる。

式（１０）では、濃度ｘと共に未知である盲検試験薬剤に関する濃度の勾配をｓB
mで表し

ている。
【０２５５】
　式（１０）及び（９）で与えられた式を用いて、プロセッサにより、盲検試験薬剤に関
する濃度非依存係数ｙB

mのセットを次式のように評価することができる。

【０２５６】
　式（１１）は、上述の係数ｙB

mは、ｇB
m（ｘ）の測定値及び訓練データセットから得ら

れる既知の希釈剤値

から決定することができることを示している。
【０２５７】
　使用することが可能ないくつかの希釈剤が存在することになるので、希釈剤のアイデン
ティティが不明又は疑わしい場合に、訓練データと盲検試験データの両方に対して濃度非
依存係数の異なるセットをもたらすように、上述の処理手順を各異なる希釈剤に対して繰
り返すことができる。従って、ｙm及びｙB

mの完全なセットは、一般的に、関連の全ての
希釈剤に関する係数から構成されることになる。
【０２５８】
　式９及び１１を用いて、プロセッサは、各薬剤に関する訓練データ係数のセット（ｙm1

からｙmn）をもたらすｙmと、盲検試験データ係数（互いに「比較係数」）のセット（ｙB

m1からｙB
mn）をもたらすｙB

mとを取得し、これらの比較係数は、プロセッサ１８／デー
タベースに格納され、検証識別に向けて使用することができる。
【０２５９】
　濃度非依存係数の導出
　関連の各流体の特質は、その複素屈折率によって特徴付けることができる。試験下の流
体ｎの複素屈折率をその実数部分及び虚数部分ｎ’及びｎ’’を用いて次式として書くこ
とができる。

ここで（Ｃ１）では、

である。
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　物理的には、屈折率の実数部分ｎ’が、λ＝λ0／ｎ’に従って流体中の電磁放射線の
波長を決定し、ここでλ0は、自由空間内の波長である。更に、重要なことには、水性流
体を通じたＮＩＲ透過では、屈折率の虚数部分ｎ’’が、次式のようにランベルト・ベー
ルの法則に従って入射電磁波の減衰率（吸収による）を決定する。

【０２６１】
　（Ｃ２）では、流体を通る透過光強度をＩで表し、Ｉ0は、流体試料上に入射する強度
である。流体の厚みをｄで表し、αは、次式で与えられる減衰係数である。

【０２６２】
　従って、与えられた自由空間波長での試験下の流体を通じた測定減衰率は、流体の複素
屈折率の虚数部分によって決定される。
【０２６３】
　投与の前に静脈薬剤の調製時に共通して行われることは、食塩水又は水のような希釈剤
を使用する薬剤の希釈である。これらの状況下での薬剤検証は、薬剤濃度の更に複雑化さ
れたファクタを有し、これは、いずれかのその後の検証分析で対処しなければならない。
希釈剤のアイデンティティが既知である場合に、薬剤の濃度に依存しない各無希釈薬剤に
関する係数セットを取得するために、以下の処理手順が適用される。
【０２６４】
　下付き文字「１」及び「２」で各々を表し、それぞれ複素相対誘電率ε1及びε2を有す
る２つの流体の混合物としての希釈薬剤を考えられたい。試験下の流体の複素相対誘電率
をεで表し、この誘電率は、流体の複素屈折率ｎに次の関係式によって関連付けられる。

【０２６５】
　この複素相対誘電率は、個々の成分の複素相対誘電率と各成分の体積分率とを用いてリ
ヒトネッカーの混合則「参考文献１」を援用することによって表すことができ、次式で与
えられる。

【０２６６】
　（Ｃ５）では、ｘは、無希釈薬剤として定めることができる成分「２」の体積分率を表
し、成分「１」は希釈剤である。従って、ｘ＝０の時に、混合物は１００％希釈剤からな
り、ｘ＝１の時に、混合物は１００％無希釈薬剤である。
【０２６７】
　最近まで、上述の式は、いかなる確固とした物理的根拠も持たない本質的に半経験的な
ものと見なされていた。しかし、２０１０年に、シンプキン「参考文献２」により、マク
スウェルの方程式及び電荷保存則を用いて第一原理からこの式が導出されている。
【０２６８】
　ここで、（Ｃ４）を（Ｃ５）に代入し、各辺の平方根を取ることにより、式（Ｃ５）を
当該媒質の複素屈折率を用いて表すことができる。それによって混合物の複素屈折率に関
する同一式が与えられる。
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ここでｎ1は、希釈剤の複素屈折率であり、ｎ2は、体積分率ｘを有する無希釈薬剤の複素
屈折率である。
【０２６９】
　ここで、希釈剤の複素屈折率に対する差Δｎを用いて、無希釈薬剤の複素屈折率は次式
のように表される。

【０２７０】
　（Ｃ７）を（Ｃ６）に代入すると、次式が与えられる。

【０２７１】
　静脈薬剤の場合に、複素屈折率は水の特質に依存し、水の複素屈折率からの複素屈折率
の偏差は大きさが小さい。従って、（Ｃ８）では、分率Δｎ／ｎ1は１と比較して小さく
、従って、非常に良い近似で右辺を２項級数に展開することができ、先頭の数項しか用い
ない。従って、（Ｃ８）は次式になる。

【０２７２】
　従って、２つの流体に対する混合則は、無希釈薬剤の体積分率に対する線形関係によっ
て十分に近似される。（Ｃ９）の両辺の虚数部分を採用することにより、次式が与えられ
る。

【０２７３】
　ここで、式（Ｃ２）のランベルト・ベールの法則の自然対数を取り、減衰係数αに（Ｃ
３）を用いて代入することにより、次式が得られる。

【０２７４】
　Ｉが、希釈薬剤の測定透過強度を表すとすると、ｎ’’に式（Ｃ１０）を用いて代入す
ることができ、次式が得られる。

【０２７５】
　上述の表現式は、次式のように表すことができる。

ここで（Ｃ１２）では、
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は、純粋な希釈剤に適用可能である測定強度Ｉ1の場合のランベルト・ベールの法則であ
り、

は、無希釈薬剤に適用可能である測定強度Ｉ2の場合のランベルト・ベールの法則である
。
【０２７６】
　（Ｃ１２）では入射強度Ｉ0が相殺されるので、次式を与えるように上式を更に簡素化
することができる。

【０２７７】
　式（Ｃ１３）は、測定強度が、リヒトネッカー式に等しい対数混合則に従うことを示し
ている。（Ｃ１３）におけるような表現式は、いくつかの測定波長の各々に対して与えら
れた薬剤希釈剤混合物に適用することができる。
【０２７８】
　（Ｃ１３）では、異なる薬剤において測定スペクトル強度が殆ど異ならないことに着目
することにより、対数表現式を簡素化することができる。すなわち、比（Ｉ／Ｉ2）及び
（Ｉ2／Ｉ1）は１に近い。従って、次の近似式を書くことができる。

及び

これらの式は、Ｉ－Ｉ1及びＩ2－Ｉ1の大きさがＩ1に対して小さいことにより有効である
。（Ｃ１３）にこれらの近似式を使用することにより、次の線形表現式がもたらされる。

【０２７９】
　（Ｃ１４）で与えられる形式の表現式を各波長で定めることができる。注意される重要
な点は、薬剤濃度の尺度である無希釈薬剤の体積分率ｘが、与えられた混合物において全
ての波長に共通である点である。従って、２つの波長の最小値において測定を行うことに
より、濃度ｘを排除し、与えられた希釈剤に対する特定の無希釈薬剤に独特の値を得るこ
とができる。全ての波長での測定データを利用する濃度ｘを排除する最適な手法を以下の
通りに提案する。正規化係数が全ての波長にわたる二乗和平方根である正規化処理手順が
使用される。この二乗和平方根方式を示すために、ｍ＝１，２，３．．．Ｍの時に、（Ｃ
１４）におけるようなＭ個の式のセットが各波長λmに対して１つ得られるようにＭ個の
波長を考えられたい。

【０２８０】
　次いで、（Ｃ１５）において両辺を二乗し、全ての波長（接尾辞ｍ）にわたって和を取
り、平方根を取ることにより、ｘに関する次の表現式が与えられる。
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【０２８１】
　（Ｃ１４）におけるｘに（Ｃ１６）を用いて代入することにより、各波長で次式のよう
に定められる係数ｙmが与えられる。

【０２８２】
　（Ｃ１７）の最右辺により、係数ｙmは薬剤濃度に依存せず、無希釈薬剤及びその希釈
剤に独特のものである。
【０２８３】
　未知薬剤に対して盲検試験を実施するときには、係数は、未知薬剤混合物に対してＭ個
の波長で強度Ｉ（ｘ，λm）を測定することによって見出される。次いで、各波長でのこ
れらの測定強度と希釈剤の間の差は、全ての波長にわたる二乗和平方根に対して（Ｃ１７
）の右辺にある第１の表現式によって正規化される。希釈剤のアイデンティティは既知で
あり、一般的に訓練データセット内に含まれることになるその強度はＩ1（λm）であると
仮定する。通常、希釈剤は、食塩水、水、又はグルコースである。希釈剤のアイデンティ
ティが不明又は疑わしい場合に、薬剤検証分析における使用に向けて、希釈剤と無希釈薬
剤との全ての可能な組合せに対して濃度非依存係数を決定することができる。
【０２８４】
　（Ｃ１７）の影響は、訓練データセットを生成するときに、（Ｃ１７）における関連の
希釈剤の強度（Ｉ1（λm）で表す）及び（Ｃ１７）おける無希釈形態にある関連の薬剤の
強度（Ｉ2（λm）で表す）を測定することしか必要ではないということである。希釈剤と
薬剤のあらゆる可能な組合せに対して訓練データを生成する必要はなく、関連の各希釈剤
及び各無希釈薬剤に関するデータだけを生成する必要しかない。次いで、様々な薬剤及び
希釈剤に関する訓練データセットに（Ｃ１７）の最右辺によって与えられる濃度非依存係
数が入力される。
【０２８５】
　薬剤のアイデンティティが盲検試験から検証され、訓練セット係数が上述したように生
成された状態で、（Ｃ１５）を用いた逆代入によってｘの値を計算することによって薬剤
の濃度を決定することができる。
【０２８６】
　薬剤検証／識別又は他の特徴付け
　ここで、訓練データ内の薬剤の各々及び選択された希釈剤に関する濃度非依存係数セッ
トが存在するので、式（９）から得られる訓練係数ｙmが存在する。また、未知盲検試験
薬剤に関する濃度非依存係数セットも存在するので、式（１１）から得られる試料係数ｙ
Ｂmが存在する。
【０２８７】
　この段階で、薬剤のアイデンティティは、例えば、ｙmを訓練データとし、ｙB

mを試験
データとして線形判別分析を用いてプロセッサによって検証／識別するか又は他に特徴付
けられる、段階２３５ｅ。一般論として、試料に対して各選択波長で互いの比較試料に対
して代表的な試料／訓練係数が見出される。試料係数は、訓練係数と対比して分析される
。これらの係数に基づいて、各試料に対して代表値を取得することができる。未知試料に
対して見出された代表値と訓練試料（同じ試料に対応する）の代表値との間に十分な類似
性が存在する場合に、検証又は識別が行われる。十分な類似性は、あらゆる適切な統計的
又は他の技術を用いて決定することができる。例えば、十分な類似性は、代表値の一部又
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は全てが検証行列内のものと適合するときに発生することができる。別の例では、十分な
類似性は、試料が各比較試料に関する閾値よりも小さい時に発生することができる。検証
／識別の結果をユーザに通知するために、ユーザインタフェースを通して警報又は出力を
行うことができる。
【０２８８】
　検証では、未知試料に関するｙB

m値が、臨床医によって示された／入力された薬剤に関
するｙm値と対比して分析され、適合が存在するか否かが調べられる。盲検試験試料が予
想された入力薬剤に適合するか否かを臨床医に通知するために、インタフェース上に「イ
エス」又は「ノー」のような出力応答を出力することができる、図２３の段階２３６。識
別では、未知試料に関するｙB

m値が、全ての訓練試料に関するｙm値と対比して分析され
る。プロセッサ１８は、例えば、試料薬剤が何であるかを臨床医に通知する出力をユーザ
インタフェース上に提供することができ、図２３の段階２３６、適切な場合は外部機器を
制御することができる。
【０２８９】
　プロセッサ１８が各段階を行う検証／識別方法の１つの可能な実施形態を図２５（図２
４の段階２３５ｅをより詳細に示す）を参照して説明する。上述したように、各未知試料
及び訓練試料は、各波長に対して１つの係数セットを有する。概要としては、各試料に関
する係数セットに対して、各波長に対して１つの６つの重みによる線形スコア、すなわち
、スコア＝ｗ1×波長１における正規化値＋．．．＋ｗ6×波長６における正規化値が定め
られる。更に、スコアがτを例えば超えた時に警報が発せられるように、各スコアに対し
て閾値τが決定される。
【０２９０】
　最初に、プロセッサ１８により、データベース２３から試料係数が得られる、段階２４
０。次いで、試料係数に、それに適用される重み付けが乗算されるか、又は他に試料係数
が重み付けを有する、段階２４１。重み付けは、この試料に対する以前の重み付けに加算
される、段階２４２。それによって試料に関する代表試料値になる累積重み付けが与えら
れる。試料に関する全ての係数を処理し終わった場合に、段階２４３、方法は、次の段階
に移動する。全ての係数が処理し終っていない場合に、段階２４３、次の係数が得られ、
段階２４０、重み付けされ、段階２４１、この試料に関する累積重み付けに加算される、
段階２４２。
【０２９１】
　次いで、訓練試料係数に対して、プロセッサ１８が段階を行う同じ処理が発生する。検
証が行われる場合に、以下に続く段階が発生する。臨床医が予想薬剤として予め入力した
試料／薬剤に対して、プロセッサ１８によって第１の係数が得られる、段階２４４。次い
で、この係数に、それに適用される重み付けが乗算されるか、又は他に係数が重み付けを
有する、段階２４５。この重み付けは、この訓練試料に対する以前の重み付けに加算され
る、段階２４６。それによって訓練試料に関する代表訓練値になる累積重み付けが与えら
れる。試料に関する全ての係数を処理し終わった場合に、段階２４７、方法は次の段階に
移動する。全ての係数が処理し終っていない場合に、段階２４７、次の係数が得られ、段
階２４４、この訓練試料に対して重み付けされ、段階２４５、この試料に関する累積重み
付けに加算される、段階２４６。
【０２９２】
　次いで、代表訓練値と累積代表試料値が比較されるか、又は閾値と対比して比較される
か、又はこれらの値の間のあらゆる他の関係が決定される、段階２４８。例えば、試料値
が訓練値の「Ｘ」の領域内にある場合に、又は試料値が訓練値といずれかの関連がある閾
値よりも大きいか又は下回る場合に、「適合」が決定され、未知試料は、訓練値のものと
同じであると見なされる。そうでなければ、未知試料は適合するものとは見なされない。
次いで、結果を示す出力を発生させることができる、段階２３６。処理は終了する。
【０２９３】
　識別が行われる場合に、全ての訓練試料に関する全ての訓練試料係数を通して段階２４
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４から２４８までが反復される、段階２４９。すなわち、比較段階２４８が適合をもたら
されなかった場合に、段階２４９、プロセッサ１８は、データベース２３内の次の訓練試
料に関する訓練係数からの代表訓練試料値を決定する、段階２４４から２４７。訓練代表
値と試料代表値が比較され、適合が発生するか否かが決定され、段階２４８、結果が出力
される、段階２３６。適合がなかった場合に、段階２４９、全ての訓練試料係数が分析し
終わるまで又は適合が発生するまで段階２４４から２４８までが繰り返される。
【０２９４】
　上述の実施形態は、概念的なものでしかなく、プロセッサによって取られる実際の段階
及びその順序は異なる可能性があることが認められるであろう。例えば、最初に訓練試料
係数を処理することができる。多くの代替を考えることができるであろう。
【０２９５】
　重み付け及び閾値の決定
　下記の薬剤を第１の実施形態において記述された装置及び方法を用いて試験した。スコ
アにおいて１単位の間隔を与える線形プログラムを解くことによって重み付けｗ1．．．
ｗ6を選択した。この選択は、「意図する」薬剤が残りのものから十分に分離している場
合に可能である。しかし、解を得ることができる場合であっても、「ロバスト性」の問題
がある。大きい重み付けは「ロバスト性」を欠く兆候を示しがちである。盲検試験性能の
より明快な理解を得るためは、訓練データに±１％を加算し、得られる不正な誤警報率を
考察することが必要になる。閾値τは、許容範囲率を与えるように選択される（可能な場
合に）。
【０２９６】
　薬剤濃度の特定
　薬剤アイデンティティが検証されると、今度は、式（８）を用いて濃度曲線の勾配ｓm

をプロセッサによって求めることができる。次いで、設定ｓB
m＝ｓmに基づく式（１０）

への逆代入から、選択された希釈剤中の薬剤の濃度をプロセッサによって求めることがで
きる。従って、濃度ｘが次式によって与えられる。

【０２９７】
　プロセッサは、試料薬剤の濃度がどれ程のものであるかを臨床医に通知する出力をユー
ザインタフェース上に提供することができる。
【０２９８】
　この実施形態において、全ての補正又は処理が必須であるわけではないことが認められ
るであろう。生データは、暗電流が排除され、温度補正され、強度分率が見出され、濃度
非依存の係数が見出されるように記述したが、これらの部分集合を使用することができる
。更に、これらの段階が行われると記述した順序を限定的であると考えるべきではない。
また、温度補正、強度分率、及び濃度非依存の係数が盲検試験の後で見出されているが、
これは必須ではないことも認められるであろう。これらの一部又は全ては、訓練試験の後
で見出すことができる。データベース２３（例えば、ルックアップテーブルの形態にある
）は、訓練取得時又はその後で生成することができ、次いで、盲検試験の後の特徴付け処
理を使用することができる。例えば、可能な全ての温度に関する訓練試料係数を供給する
ことができ、その後で、特徴付け中にプロセッサ１８を使用することができる。
【０２９９】
　また、検証が行われる時に全ての訓練データ／係数を処理及び比較する必要がない場合
があることも認められるであろう。これに代えて、決定される薬剤に関する訓練データ／
係数のみが、未知試料のものに対して処理されて比較される。識別では、適合が見つかる
まで、訓練試料のうちの一部又は全てに関する訓練データ／係数を未知薬剤と処理／比較
する必要がある場合がある。
【０３００】
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　第２の実施形態
　次いで、本発明の１つの可能な実施形態を例示的に詳細に以下に説明する。この実施形
態は、限定的ではなく、例示的なものであると考えられたい。この実施形態は、例えば３
０薬剤のセットからの水ベースの薬剤の検証又は識別を可能にするための装置に関して説
明する。
【０３０１】
　この例では、３０のｌｏｇ2ｎよりも大きい６個の電磁放射線波長が選択される。これ
らの波長は分析範囲で選択され、ベース液体であってこの範囲に収まる水のスペクトル特
性に基づいている。水ベースの薬剤（又は他の液体ベースの薬剤又は水溶液）のスペクト
ルは、大半がベース液体スペクトルによって占められることになる。例えば、図５を参照
すると、薬剤Ｗ（４％ゲロフシンコハク化ゼラチン溶液）のスペクトル（点線）は、水の
スペクトル（実線）と非常に似通っている。これは、水のスペクトルが優勢であるからで
ある。しかし、異なる水ベースの薬剤の間の透過係数の差を測定することができる。水ス
ペクトルのスペクトル特性の区域／波長に着目し、これらの波長での電磁放射線ビームを
使用することにより、薬剤の識別又は検証のための薬剤識別能を与える上で、これらの波
長での水スペクトルと水ベースの薬剤スペクトルの間の差を利用することができる。
【０３０２】
　図６は、決定される分析範囲で考えられる一部のスペクトル特性（特徴）を有する水の
スペクトルを示しており、これに対して下記でより詳しく説明する。
・スペクトル特性Ａ（傾斜部）１３００ｎｍと１４００ｎｍの間の第１の領域内、
・スペクトル特性Ｂ（平坦部／トラフ）１４００ｎｍと１５００ｎｍの間の第２の領域内
、
・スペクトル特性Ｃ（傾斜部）１５００ｎｍと１６００ｎｍの間の第３の領域内、
・スペクトル特性Ｄ（ピーク）１６００ｎｍと１７００ｎｍの間の第４の領域内、
・スペクトル特性Ｅ（湾曲部）１７００ｎｍと１８００ｎｍの間の第５の領域内、
・スペクトル特性Ｆ（屈曲部）１８００ｎｍと２０００ｎｍの間の第６の領域内。
【０３０３】
　上述のリストは、考えられるスペクトル特徴の網羅的なリストではない。
【０３０４】
　電磁放射線ビームの波長の選択は厳密に固定されるわけではなく、必ずしもベース液体
のスペクトル特性だけに基づくわけではない。この選択は、薬剤試料のベース水のスペク
トル内のスペクトル特性の波長による影響を受けるが、更に、選択波長は他のファクタに
も基づく可能性がある。例えば、コスト効率と通常入手可能な供給チェーンの都合から、
このスペクトル特性に近いが同じではない別の波長が既製のレーザ又は他の光学構成要素
によって容易に利用可能である場合に、この波長を使用するか又は選択することが好まし
い場合がある。
【０３０５】
　例えば、１３１０ｎｍ及び１５５０ｎｍの波長は通信業界内で広く普及しており、それ
に起因してこれらの波長に向けて構成された多くのデバイスが存在するので、水ベースの
薬剤に対する選択波長としてこれらの波長を使用することができる。レーザダイオードは
、名目上１６５０ナノメートル、１７５０ナノメートル、及び１８５０ナノメートルにお
いて中心波長を有するが、これらの波長は、最大でプラス又はマイナス３０ナノメートル
まで変更することができる。従って、これらの範囲の波長を選択することができる。従っ
て、これらの成分の利用可能性及びベース液体のスペクトル特性に着目することにより、
放出放射線に適する波長を決定することができる。
【０３０６】
　従って、以上の説明に基づいて、６つの波長の各々は、スペクトル特徴の各々のうちの
１つにわたる領域の近傍又はこの領域内にあるが、ハードウエアの利用可能性による影響
も受けるものとして選択することができる。従って、水に対する６つの波長は、（例とし
て）特徴Ａに対応する１３５０ナノメートル、特徴Ｂに対応する１４５０ナノメートル、
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特徴Ｃに対応する１５５０ナノメートル、特徴Ｄに対応する１６５０ナノメートル、特徴
Ｅに対応する１７５０ナノメートル、特徴Ｆに対応する１８５０ナノメートルとすること
ができ、これらの全てが１３００～２０００ナノメートルの領域内に収まる。明らかなよ
うに、１３５０ｎｍから１８５０ｎｍまでの波長選択は、水スペクトル内のピーク及びト
ラフ、並びに他のスペクトル特性に近いが、正確には適合しない。選択は、利用可能なハ
ードウエアの作動波長にもかかわりがある。これらの選択は、当然ながら公称波長であり
、実際の波長は、光源１１の特性に起因して実際には異なる場合があるであろう。
【０３０７】
　図７は、図１で一般的に記述された装置１０の１つの可能な形態を概略的な形態に示し
ている。分光分析器１０は、コントローラ１２と、複数の波長での電磁放射線２２を光の
形態で出力する光源１１を一緒に形成する６つのレーザ５１ａ～５１ｆを支持するカルー
セル５０とを有する。各レーザは、上記に定めた６つの波長のうちの１つで電磁放射線２
２を放出するように調整されるか又は調整可能である。各レーザは、ドライバ回路を通し
て電子的に容易に制御される安定した高強度狭帯域平行電磁放射線出力を与えるレーザダ
イオードを含むことができ、又はこれらのレーザダイオードで形成することができる。各
レーザは、適切なレンズを用いて放出電磁放射線１４ａをビームに平行化することができ
るレンズを含む。各レーザ５１ａ～５１ｆは、出力電磁放射線のフィードバック制御に向
けて、当該放射線を検出するための１つ又はそれよりも多くの光ダイオード４ａ～４ｆを
有することができる。レーザは、他の光源よりも少ない放熱問題のみを有し、従って、測
定に対する熱の悪影響が低減する。各レーザの出力電力は、好ましくは、均衡のとれた装
置を有する都合上、名目上は同じである（一般的に３０ｍＷ）。好ましくは、それによっ
てレーザダイオードに対して共通のダイオードドライバ回路を使用することも可能になる
。
【０３０８】
　コントローラ１２は、レーザ５１ａ～５１ｆのうちのいずれか１つを順次作動させ、作
動されたレーザ（例えば、図示のように５１ｆ）を試料経路／ビーム経路１４ａに沿って
ビーム２２を放出するように位置合わせするように、カルーセル５０を軸の周りに回転す
るように制御することができる。レーザ５１ａ～５１ｆは、必要に応じて暗電流信号の測
定を容易にするために完全にオフにすることができる。それによって機械作動式光学チョ
ッパーの使用を排除することができる（必要に応じて含めることができるが）。作動され
た状態で、レーザは、電磁放射線２２を試料に向けて経路１４に沿って放出する。好まし
くは、光源から検出器までの経路１４ａは、いずれかが存在するとしても好ましくは大部
分が最小限の光ファイバ構成要素のみを有する自由空間を通じたものである。それによっ
て光減衰率及びハードウエアが低減する。更に、装置は、ビーム経路１４ａに位置合わせ
された試料保持器１６ａを含む。作動レーザ５１ａ～５１ｆから放出された電磁放射線は
、試料保持器内の試料１６上に入射し、そこを透過又は反射する。
【０３０９】
　検出器１６は、試料１６ａを抜け出る被影響放射線経路１４ｂに配置される。好ましく
は、検出器１６は、被影響放射線中に存在することになる波長の電磁放射線を検出するの
に適する応答を有するようにバイアスされた単一光検出器／光ダイオードである。単一検
出器は、構成要素によって導入される変化性に起因する誤差を低減し、それによって複数
の光検出器の間の相対差が取り除かれ、放出電磁放射線の出力へのより安定した応答が可
能になり、従って、感度が改善する。例えば、ＩｎＧａＡｓ光ダイオードを使用すること
ができる。検出器１７は、被影響放射線１４ｂを検出し、検出器１７の出力１４ｃは、上
述したように試料を検証又は識別するプロセッサ１８に渡される。
【０３１０】
　更に、装置は、入射電磁放射線ビーム２２／１４ａを基準試料保持器に向けて基準検出
器２０に通過する基準経路１５ａに沿うように向け直すビームスプリッター２１を有する
。基準検出器２０の出力もプロセッサ１８に渡される。基準は、例えば、食塩水とするこ
とができる。
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【０３１１】
　好ましくは、装置は、電磁放射線源１１及び検出器の温度を安定化するためのフィード
バックシステムを更に含む。一例では、サーミスタが、電磁放射線源及び／又は検出器の
温度を検出する。光源及び検出器の温度を冷却して安定化するために、ペルチェ冷却デバ
イスを作動させることができる。サーミスタの出力は、光源及び／又は検出器を冷却する
ペルチェ冷却デバイスを制御するコントローラに送られる。好ましくは、サーミスタは、
内蔵光検出器サーミスタ５ａ、５ｂである。更に、ペルチェ熱電冷却器は、光検出器５ａ
、５ｂに組み込まれる。
【０３１２】
　次いで、図４を参照して、装置１０の作動を以下に説明する。コントローラ１２は、各
レーザ５１ａ～５１ｆを作動位置に順次回転させるようにカルーセル５０を作動させる。
レーザ５１ａ～５１ｆは、作動位置にある時に、選択波長のうちの１つにおける電磁放射
線ビームを試料１６に（及び任意的に基準試料１９に）放出するようにコントローラによ
って作動される。このようにして、異なる選択波長を有する６つの電磁放射線ビームが、
各々が異なる選択波長に調整された６つのレーザ５１ａ～５１ｆの各々から連続して放出
される、段階４０。各レーザ５１ａ～５１ｆは、電磁ビーム２２を経路１４ａに沿って試
料に向けて順次放出する。試料１６に向けて放出された（１４ａ）各電磁放射線ビームに
対して、試料から発せられる被影響放射線が検出される、段階４１。電磁放射線ビームは
、検出器によって達成される読取値／測定値をオフ段階中にも同じく取得するためにオン
及びオフにすることができ、これは、参照目的で暗信号／電流を与えることができる。放
出電磁放射線は、ビームスプリッター２１を用いて基準試料１９を通る基準経路１５ａに
沿っても向けられ、基準検出器２０によって検出される。試料検出器１７及び基準検出器
２０からの出力はプロセッサ１８に渡される、段階４２。プロセッサは、（任意的に）検
出器からの出力に対して前処理を実施し、次いで、前処理された出力に基づいて薬剤を検
証又は識別する、段階４３。プロセッサは、ユーザインタフェース２４を通して結果を出
力する、段階４４。
【０３１３】
　１つの可能な実施形態において、プロセッサ１８は、図８に示すように前処理方法及び
それに続く検証／識別方法を含むか又は実施する。この実施形態において、基準チャネル
が使用され、更に暗電流読取値が使用される。暗電流は、電磁放射線（例えば、光）が検
出器１７、２０上に入射しない時にこれらの検出器によって供給される出力である。検出
器からのこの暗電流読取値は、較正目的で検出器からの実際の読取値から減算することが
できる。暗読取値を有することは本発明に必須ではなく、本明細書ではこれを１つの可能
な選択肢として記載し、処理方法の残りの説明部分も、暗読取値が得られなくても又はそ
れによらずに機能することになる。
【０３１４】
　図８における検証又は識別を実施する前に、試料を検証／識別することを可能にする基
準の比較データを生成するために図９～図１１に示すように訓練処理が実施される。訓練
処理では、比較データを生成するのに、異なる薬剤間の分離を最適化する試料データの各
々からのデータ値の特定の線形組合せを決定するアルゴリズムが使用される。次いで、試
験下の薬剤が意図する薬剤であることを検証するために、得られる数学的規則は、試験下
の薬剤に対して得られるデータに適用される。本説明の実施形態において、暗電流読取値
が使用される。訓練処理は、好ましくは、前処理段階と比較データ発生段階とを含む。前
処理は必須ではないが、性能を改善する。
【０３１５】
　図９を参照して、訓練処理において、いくつかの訓練試料が分析器内で順次試験される
。各訓練試料は、分析器の実際の使用中に試験されることになる試料に関するものである
。各訓練試料に対して、試料チャネルと基準チャネルの両方からの出力が、プロセッサに
おいて受け取られる、段階９０。暗電流が使用される場合に、暗読取値のための各検出器
からの出力が、実読取値の出力から減算される。プロセッサ１８において試料検出器１７
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から受け取られる出力１４ｃは、試料１６に向けて放出された各電磁放射線ビームにおけ
る被影響電磁放射線１４ｂの強度を示している。この出力は、例えば、検出器の光電流及
び／又は検出電磁放射線の強度を直接的又は間接的に示すデータを含むことができる。同
様に、プロセッサ１８において検出器２０から受け取られる出力１５ｃは、基準試料に向
けて放出された各電磁放射線ビームにおける被影響電磁放射線１５ｂの強度も示している
。好ましくは、装置は、各波長で複数回の測定を実施する。例えば、各波長で、装置は、
試料によって影響を受けた被影響電磁放射線を１５個の異なる時点で検出し、その出力を
プロセッサに渡す、段階９４。同じく各波長で、装置は、基準による影響を受けた被影響
電磁放射線を１５個の異なる時点で検出し、その出力をプロセッサに渡す、段階９４。
【０３１６】
　次いで、各波長で、プロセッサ１８は、特定の選択波長で試料によって影響を受けた被
影響電磁放射線１４ｂの強度と相関する試料に関する様々な試料データ点を基準検出器及
び試料検出器の出力から生成する、段階９１。これらのデータ点１００は、例えば、図１
０に示すようにプロットすることができるが、プロセッサは、必ずしも実際にデータをプ
ロットするわけではないが認められるであろう。ｘ軸は、試料検出器１７における検出器
出力に対応する強度指示値を示し、ｙ軸は、基準検出器２０における検出器出力に相関す
る強度指示値を示している。これらの値は、検出された被影響電磁放射線の強度を直接的
又は間接的に示している。基準チャネルが使用される場合に、基準検出器上の出力は、同
時に得られた試料検出器からの出力と対にされる。各試料／基準チャネル検出器出力値対
は、グラフ上にプロットされる。そのような測定値は、各波長で数回取得することができ
る。従って、図１０のプロット図は、訓練試料１６及び基準１９上に入射する（１４ａ）
電磁放射線の特定の選択波長（例えば、名目上１３５０ｎｍのもの）で数回（例えば、１
５回）測定された強度を示す値１０３を示している。
【０３１７】
　次いで、各訓練試料において、処理は、第２の（比較）試料１０１及び対照（例えば、
食塩水）１０２に関する類似のデータ点を取得するように繰り返される。図９に示すよう
に、第２の（比較）試料１０１及び対照試料１０２に関する試料／基準チャネル検出器出
力値対をグラフ上にプロットすることができる、段階９１。
【０３１８】
　次いで、図１０に示すように、特定の波長（１３５０ｎｍ）における以下のデータ点セ
ットの各々に対して、最良適合直線を適切な統計技術を用いて計算することができ、段階
９２、ｘ軸の切片値が見出される、段階９２。
・訓練試料セット１０３、
・第２の（比較）試料１０１、及び
・対照試料１０２。
【０３１９】
　これらのデータ点から、正規化された前処理された値が見出される。例えば、訓練試料
１０３及び対照１０２それぞれに関するｘ軸切片値（例えば、８４２５００及び８５０５
００）を求めることができ、次いで、互いから減算することができ、正規化前処理された
値（例えば、８０００）が得られる、段階９３。同様に、第２の（比較）試料１０１及び
対照１０２それぞれに関するｘ軸切片値（例えば、８６０００及び８５０５００）を求め
ることができ、次いで、互いから減算することができ、正規化前処理された値（例えば、
９５０００）が得られる、段階９３。この処理を他の選択波長（例えば、この場合は５つ
の他のもの）の各々に対して実施することができ、段階９４及び段階９０～９３、訓練試
料に対して６つの正規化前処理された値（各波長に対して１つ）のセットがもたらされる
。この処理を第２の（比較）試料に対して他の選択波長の各々において実施することがで
き、各波長で第２の（比較）薬剤に関する６つの正規化前処理された値のセットがもたら
される。各波長での訓練試料及び第２の（比較）試料に関するこれらの正規化前処理され
た値セットは、各軸が波長に対応し、当該波長での前処理された値は、当該軸に対してプ
ロットされた多次元空間内で相関付ける／プロットすることができる。
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【０３２０】
　実際には、各訓練試料及び第２の（比較）試料に対して６つの正規化前処理された値の
セットが複数存在するように、この処理、段階９０～９４は、各波長で多くの回数実施す
ることができる。各セットは、多次元（この場合は６次元）空間内の１つの点としてプロ
ットする／相関付けることができる。そのようなプロットの例を図１１に示している。こ
の図では、簡略化のために、各軸が２つの波長からの結果に関する２次元空間しか示して
いないが、現実には、６つ全ての波長を網羅する６次元グラフであることが必要になる。
この２次元グラフ上では、訓練試料及び第２の（比較）試料の各々に関する各セットに対
して、２つの正規化前処理された値（すなわち、各波長に対して１つの値）から構成され
る対を単一点、例えば、１１０としてプロットしており、訓練試料に関する正規化前処理
された値データセット１１１及び第２の（比較）試料に関する正規化前処理された値デー
タセット１１２がもたらされる。
【０３２１】
　上述の前処理段階は、システム内の系統誤差及び測定データのドリフトの悪影響を低減
する。基準チャネル／値は任意的であることに注意しなければならない。代替では、ｘ軸
切片値は、試料データだけに対して見出される。
【０３２２】
　代替実施形態において、システムドリフト及び系統誤差は、非常に安定したレーザダイ
オード光源の使用とレーザ自体のモニタダイオードの出力から導出される基準信号の使用
とによって殆ど排除することができるので、上述の前処理段階を割愛することができる。
それによって別個の光学基準チャネル及び／又は対照試料を使用する必要性を排除する単
一光検出器を有する単一チャネルの使用が容易になる。この目的を実現するために、様々
な静脈薬剤に関する測定透過率スペクトルのデータベースは、各薬剤の試料を単一チャネ
ル内で複数の試験管を用いて連続して測定することにより、より直接的な方式で累積させ
ることができる。
【０３２３】
　訓練試料及び第２の（比較）試料に関するデータが前処理され、図１１に示すように相
関付けられた後で、訓練試料に関する代表値を取得することができる。前処理が実施され
ない場合に、処理は、前処理されていない（生）データに関する代表値を求める段階に進
む。最初に、第２の（比較）試料データセット１１２から訓練試料データセット１１１を
分離する線１１３が決定される、段階９５。次いで、この線の法線方向は、スコアにおい
て比較試料から訓練試料を分離するための重み付けとして使用される。更に、訓練試料が
下回る閾値が決定される、段階９６。閾値及び重み付けスコアは、当該訓練試料に関する
検証／識別を助ける比較データの代表値を与える。代表値は、訓練試料に関するデータベ
ース２３内に比較データとして格納される、段階９８。
【０３２４】
　訓練試料に関するデータベース２３内に比較データとして格納するための第２の代表値
を取得するために、同じ訓練試料に対して第３の（比較）試料と対比しながら全体の処理
が繰り返される（段階９９及び段階９０～９８）。次いで、訓練試料に関する比較データ
として格納するための第３及びそれ以降の代表値を生成するために、第４及びそれ以降の
比較試料と対比しながらこの処理が再度繰り返される（段階９９及び歩進９０から９８）
。これらの値は、一緒に、訓練試料を識別／検証するための比較データベース内の代表値
を形成する。
【０３２５】
　更に、各追加の訓練試料に関する代表値を同じく取得するために、各他の訓練試料（ｎ
薬剤のセット内の）に対して複数の比較試料と対比しながら全体の処理（段階１００、段
階９０～９９）が繰り返される。
【０３２６】
　訓練処理段階９０～１００を説明するのに、グラフ及び技術を参照したことが認められ
るであろう。これらのものは、例示目的で記述されたものである。代表値を決定する訓練
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処理を実施するいずれのプロセッサも、最終結果を得るためにそのようなグラフを実際に
生成せず、又はそのような技術を利用しない場合があり、同じ結果に到達する他の処理技
術を使用することができる。
【０３２７】
　上述の訓練処理は、データベース２３に格納することができ、試験下のセットからの実
際の試料を識別又は検証するのに使用することができる各訓練試料（ｎ薬剤のセット内の
）に関する比較データを生成することになる。比較データベース２３は、実際の試料試験
のかなり前に生成することができ、又は直前に生成するか又は実施中に生成することさえ
可能である。比較データは、検出器から得られた多次元スペクトルデータに基づく多次元
検証／識別行列と見なすことができる。比較データは、ｎ薬剤のセット内の他の薬剤のう
ちのいずれかから薬剤のうちのいずれかを検証又は識別するのに使用することができる。
【０３２８】
　再度図８を参照して、比較データベースが生成され、データベース２３に格納された状
態で、実際の試料の検証／識別が以下の通りに行われる。試料チャネルと基準チャネルの
両方からの出力がプロセッサにおいて受け取られる、段階８０。暗電流が使用される場合
に、暗読取値のための各検出器からの出力が、実読取値の出力から減算される。プロセッ
サ１８において試料検出器１７から受け取られる出力１４ｃは、試料１６に向けて放出さ
れた各電磁放射線ビームにおける被影響電磁放射線１４ｂの強度を示している。この出力
は、例えば、検出器の光電流及び／又は検出電磁放射線の強度を直接的又は間接的に示す
データを含むことができる。同様に、プロセッサ１８において検出器２０から受け取られ
る出力１５ｃは、基準試料に向けて放出された各電磁放射線ビームにおける被影響電磁放
射線１５ｂの強度も示している。好ましくは、装置は、各波長で複数回の測定を実施する
。例えば、各波長で、装置は、試料によって影響を受けた被影響電磁放射線を１５個の異
なる時点で検出し、その出力をプロセッサに渡す、段階８０。同じく各波長で、装置は、
基準による影響を受けた被影響電磁放射線を１５個の異なる時点で検出し、その出力をプ
ロセッサに渡す、段階８０。
【０３２９】
　次いで、この出力は、好ましくは、訓練処理に対して図９から図１１を参照して上述し
たものと同じ方式で前処理される、段階８１～８４。この説明をここで繰り返す必要はな
いが、要約すると、データ点が生成され、段階８１、最良適合線が見出され、段階８２、
正規化前処理された値を与えるｘ軸値が得られる、段階８３。この処理は、全ての波長に
対して行われる、段階８４。前処理は必須ではないが、性能を改善することができる。
【０３３０】
　各波長の被影響放射線に対して前処理、段階８１～８４が実施された後で、次いで、識
別／検証アルゴリズムを始動することができる、段階８５。検証は、試料薬剤が予想され
た薬剤であることを確認する段階を含む。例えば、臨床医は、例えばユーザインタフェー
ス２４を通して自らが考える薬剤を指定することができ（例えば、ｎ薬剤のセットから）
、段階８０、次いで、装置を用いて、保持器内の薬剤が真に自らが指定した薬剤であるか
否かを確認する。識別は、薬剤が何であるかに関する臨床医からのいかなる示唆もなしに
、薬剤が実際には何であるかを決定する段階を含む。検証／識別では、薬剤を識別するか
又は薬剤が、臨床医によって指定された通りの予想薬剤であるか否かを検証するために、
スペクトルデータ（すなわち、前処理された値）がデータベース２３内の比較データと対
比して比較される、段階８５。次いで、出力がユーザインタフェースに供給される、段階
８６。
【０３３１】
　１つの可能な識別／検証アルゴリズムでは、試料データが得られて前処理された状態で
、この試料に対して、図９から図１１を参照して記述された訓練処理中に見出されたもの
と同じ方式で代表値が見出される。代表値は、試料に対して、各選択波長で各他の比較試
料に対して見出される。代表値は、比較データにおける代表値に対して比較される。試料
に対して見出された代表値と同じ試料に対応する比較データにおける代表値との間に十分
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な類似性が存在する場合に、検証又は識別が行われる。十分な類似性は、あらゆる適切な
統計技術又は他の技術を用いて決定することができる。例えば、十分な類似性は、代表値
の一部又は全てが検証行列内のものと適合する場合に発生する可能性がある。別の例では
、十分な類似性は、試料が各比較試料に対する閾値よりも小さい場合に発生する可能性が
ある。検証／識別の結果をユーザに通知するために、ユーザインタフェースを通して警報
又は出力を行うことができる。
【０３３２】
　図１５は、分析器を用いて検証した３０薬剤のセットに関する試験データを示している
。この試験では、各薬剤を分析器内に挿入し、次いで、分析器を当該薬剤が３０薬剤のう
ちの１つであるか否かを検査するように系統的に構成された。警報が発せられた場合に、
この警報は、薬剤が予想されたものではなかったことを示している。各薬剤を他の薬剤の
各々に対して１５回試験した。従って、例えば、メタラミノールを分析器の中に入れ、次
いで、メタラミノールを検査するように分析器を構成した。１５回の試験の後で、分析器
は一度も警報を発せず、分析器がメタラミノールを別の薬剤として検出しなかったことを
示している。メタラミノールを試料保持器内に保持したまま、次いで、ヘパリンを検査す
るように分析器を構成した。１５回の独立した試験の各々において、分析器は警報を発し
、分析器内の薬剤（メタラミノール）が予想したもの（ヘパリン）ではなかったことを各
回において検出したことを示している。次いで、分析器を他の薬剤の各々に向けて構成し
直し、メタラミノールが試料保持器内にあるままの状態で、各々に対して１５回試験が行
われた。次いで、分析器を全ての他の薬剤を検査するように系統的に構成し直しながら、
同じ処理を試料として使用される全ての他の薬剤に対して繰り返した。警報が発せられる
（保持器内の薬剤が検査ターゲットの形態にあるものではないと分析器が見なしたことを
示す）度に、警報を記録した。図１５の表は、各薬剤検出の組合せで警報が発せられた回
数を反映している。誤差率が示されている。低い誤差率は、検証精度での有意な改善を明
らかにしている。
【０３３３】
　第３の実施形態
　図１２は、装置１０の代替実施形態を示している。この実施形態において、カルーセル
５０を使用する代わりに、光源１１を形成する６つのレーザ５１ａ～５１ｆは、電磁放射
線ビーム２２を反射タイプの回折格子１２０に向けて放出するように配置される。各レー
ザ５１ａ～５１ｆは、回折格子に向けて調整された又は調整可能な波長の平行電磁ビーム
２２を放出するように作動可能である。各レーザ５１ａ～５１ｆに関する格子面上への入
射角Ｘは、これらのレーザの１次の回折ビームが同じ角度Ｙで射出し、それによって各レ
ーザに対して共通の光路１４ａが生成されるように選択される。コントローラ１２は、単
波長のビームを試料に向けて放出するようにレーザ５１ａ～５１ｆを連続して作動させる
。これに代えて、複数の波長成分を含む電磁ビーム２２を試料１６に向けて放出すること
ができるように、複数のレーザ５１ａ～５１ｆを一度に作動させることができるであろう
。基準チャネル試料１９が存在する場合に、その方向にビームを向けるために、例えば、
図１に示すように別個の格子又はビームスプリッター２１を使用することができると考え
られる。この実施形態の全ての他の態様は、図１、図２、図１６、及び／又は図１８に示
して記述したものと同様とすることができる。
【０３３４】
　第４の実施形態
　図１３は、装置１０の別の代替実施形態を示している。この実施形態において、カルー
セル５０を使用する代わりに、光源１１を形成する６つのレーザ５１ａ～５１ｆは、電磁
放射線ビーム１４ａを試料経路１４ａに沿うように放出電磁放射線ビーム２２を向け直す
それぞれのビームスプリッター１３０ａ～１３０ｆに向けて放出するように配置される。
コントローラ１２は、調整された又は調整可能な波長の電磁放射線をそれぞれのビームス
プリッター１３０ａ～１３０ｆを通して試料に向けて放出するように各電磁放射線源１１
を順次制御することができる。これに代えて、複数の波長成分を有する電磁ビーム２２を
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試料１６に向けて（１４ａ）供給するように、レーザ５１ａ～５１ｆのうちの２つ又はそ
れよりも多くを一度に作動させることができるであろう。ビームスプリッターからの透過
エネルギを除去するために、ビームスプリッターアレイの背後で吸収器１３５が設けられ
る。基準チャネル試料１９が存在する場合に、その方向にビームを向けるために、例えば
、図１に示すように別個の格子又はビームスプリッター２１を使用することができると考
えられる。この実施形態の全ての他の態様は、図１、図２、図１６、及び／又は図１８に
示して記述したものと同様とすることができる。
【０３３５】
　第５の実施形態
　図１４は、装置１０の代替実施形態を示している。この実施形態において、カルーセル
５０を使用する代わりに、光源１１を形成する６つのレーザ５１ａ～５１ｆは、電磁放射
線ビーム２２をプリズム１４０に向けて放出するように配置される。各レーザ５１ａ～５
１ｆは、調整された又は調整可能な波長の平行電磁ビーム１４ａをプリズムに向けて放出
するように作動可能である。各レーザ５１ａ～５１ｆに関する格子面上への入射角Ｘは、
これらのレーザの１次の回折ビームが同じ角度Ｙで射出し、それによって各レーザ５１ａ
～５１ｆに対して共通の光路１４ａが生成されるように選択される。コントローラ１２は
、単波長のビームを試料に向けて放出するようにレーザ５１ａ～５１ｆを連続して作動さ
せる。これに代えて、複数の波長成分を含む電磁ビーム２２を試料１６に向けて（１４ａ
）放出することができるように、複数のレーザ５１ａ～５１ｆを一度に作動させることが
できるであろう。基準チャネル試料１９が存在する場合に、その方向にビームを向けるた
めに、例えば、図１に示すように別個の格子又はビームスプリッター２１を使用すること
ができると考えられる。この実施形態の全ての他の態様は、図１、図２、図１６、及び／
又は図１８に示して記述したものと同様とすることができる。
【０３３６】
　第６の実施形態
　図２０は、装置１０の代替実施形態を示している。この実施形態において、カルーセル
５０を使用する代わりに、光源１１を形成する６つのレーザ５１ａ～５１ｆは、電磁放射
線ビーム２２を別個の光ファイバケーブル２０１ａ～２０１ｆを通して平面光波回路（Ｐ
ＬＣ）（光ファイバ結合器）２００に向けて放出するように配置される。各レーザ５１ａ
～５１ｆは、調整された又は調整可能な波長の平行電磁ビーム１４ａをＰＬＣ２００に向
けて光ファイバケーブル２０１ａ～２０１ｆを通して放出するように作動可能である。コ
ントローラ１２は、単波長のビームを試料に向けて放出するように各レーザ５１ａ～５１
ｆを連続して作動させる。これに代えて、複数の波長成分を含む電磁ビーム２２を試料１
６に向けて（１４ａ）放出することができるように、複数のレーザ５１ａ～５１ｆを一度
に作動させることができるであろう。基準チャネル試料１９が存在する場合に、その方向
にビームを向けるために、例えば、図１に示すように別個の格子又はビームスプリッター
２１を使用することができると考えられる。この実施形態の全ての他の態様は、図１、図
２、図１６、及び／又は図１８に示して記述したものと同様とすることができる。
【０３３７】
　第７の実施形態
　図２１は、装置１０の代替実施形態を示している。この実施形態において、カルーセル
５０を使用する代わりに、光源１１を形成する６つのレーザを含む単一パッケージ２１１
は、電磁放射線ビーム２０１ａ～２０１ｆを一体平行化レンズ２１０に向けて放出するよ
うに配置される。このレーザは、６つの波長の各々において調整された又は調整可能な波
長をレンズ２１０に向けて放出するように作動可能である。コントローラ１２は、単波長
のビーム２０１ａ～２０１ｆを試料に向けて放出するようにレーザを連続して作動させる
。これに代えて、複数のビーム５１ａ～５１ｆは、複数の波長成分を含む電磁ビーム２２
を試料１６に向けて（１４ａ）レンズ２１０を通して放出することができるように、一度
に作動させることができるであろう。基準チャネル試料１９が存在する場合に、その方向
にビームを向けるために、例えば、図１に示すように別個の格子又はビームスプリッター
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２１を使用することができると考えられる。この実施形態の全ての他の態様は、図１、図
２、図１６、及び／又は図１８に示して記述したものと同様とすることができる。
【０３３８】
　代替実施形態
　１３００～２０００ｎｍの公称分析範囲は、改善された薬剤検証又は識別に対して利点
を与えるので選択波長として選択される。しかし、１３００～２０００ｎｍへの言及を限
定的であると見なすべきではなく、若干異なる範囲又は全く他の範囲のスペクトル特性に
関する波長を選択することができることが認められるであろう。いずれの分析範囲内に収
まる選択波長（従って、スペクトル特性）も、液体担体中の薬剤に対する改善された識別
／検証を可能にする。例えば、分析範囲は、１３００ｎｍ～２０００ｎｍの部分集合、例
えば、１３００ｎｍ～１９００ｎｍ、１３５０ｎｍ～１９５０ｎｍ、１４００ｎｍ～１９
００ｎｍ、１５００ｎｍ～１８００ｎｍ、又は他の部分集合とすることができる。範囲は
、１２５０～２０５０ｎｍ、１２００ｎｍ～２１００ｎｍ、又は１１５０ｎｍ～２１５０
ｎｍ、又は類似の範囲のようなより大きいものとすることができる。分析範囲は、１２０
０ｎｍ～１９００ｎｍ又は１３００ｎｍ～１９００ｎｍのような公称範囲からオフセット
されたものとすることさえ可能である。これらの例は、非限定的な例である。一般的に、
分析範囲は、例えば、１１００ｎｍ～１５００ｎｍ付近から始めて１８００ｎｍ～２１５
０ｎｍ付近で終わることができる。更に、これも非限定的であり、範囲は、改善された検
証／識別を可能にする全く異なるものとすることができる。更に、これらの分析範囲の外
側にあり、これらの分析範囲の外側にあるスペクトル特徴に対応する波長は、言及した分
析範囲に収まる波長との組合せに使用することができる。分析範囲内に収まるスペクトル
特性に対応する複数の波長を使用することにより、改善された性能が与えられる。好まし
くは、もれなく全ての波長が分析範囲内で選択されるが、有利である可能性がある他の範
囲に収まる波長を使用することも除外されない。
【０３３９】
　この範囲は、構成要素の選択による影響を少なくとも部分的に受ける可能性がある。例
えば、シリコン光ダイオードは、下方に少なくとも１１００ｎｍまでの応答を有し、従っ
て、使用される場合に、この波長を範囲の下限として使用することができる。好ましくは
、本発明は、１つの検出器のみを用い、従って、範囲は、単一検出器が網羅することがで
きるもの、例えば、ＩｎＧａＡｓ検出器の場合は１３００ｎｍ～２０００ｎｍによって定
めることができる。
【０３４０】
　水以外の液体は、改善された識別／検証を可能にする他の分析範囲を有する可能性があ
る。
【０３４１】
　情報を抽出するための他の方法が当業者によって把握されている場合があり、当業者は
、これらの方法を使用することができる。
【０３４２】
　代わりの分析処理では、基準チャネルは使用されない。これに代えて、基準チャネル内
の基準から影響を受けた電磁放射線からの検出器出力１５ｃではなく、アンカー波長で得
られた被影響電磁放射線（試料からのもの）からの検出器出力１４ｃが使用される。他の
波長に関して受け取られる被影響電磁放射線からの全ての他の検出器出力１４ｃは、アン
カー波長での被影響電磁放射線の検出器出力を用いて正規化／補正される。アンカー波長
は、既に選択された波長のうちの１つとすることができるが、好ましくは、ベース液体ス
ペクトル内の適切なスペクトル特徴／点にわたる領域の近傍又は領域内に存在するように
選択されることになる。例えば、アンカー波長は、ベース液体スペクトルの安定領域にわ
たる領域の近くに存在するか又はその領域内に収まることができる。基準チャネル／検出
器出力の排除により、試料の差を覆い隠す可能性がある試料チャネルと基準チャネルの間
の変化が除去され、この除去により、より感度が高く安定した装置を提供する。アンカー
波長での出力は、他の波長での出力を正規化、較正、又は他に調節するのに使用すること
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ができる。アンカー波長からの出力は、試料を検証／分析するために、上述の基準チャネ
ルからの出力と同じ方式で処理することができる。すなわち、アンカー出力は、基準情報
になることができる。
【０３４３】
　水がベース液体である場合の１つの可能性として、１４５０ナノメートルの前後でおい
て水のスペクトルに特別な安定性があるので、この波長がアンカー点として選択される。
この波長は、ＯＨ結合の存在に起因して、水溶液の最大光吸収率に対応する。水は、試験
されている試料薬剤に対しては一般的な透過媒質である。この波長で得られるデータは、
ごく僅かな感熱性しか示さず、従って、非常に安定した予想可能な基準を可能にする。上
述したものは、水ベースの薬剤に関する単なる一例であり、それを示すものでしかなく、
他の要件に基づいて選択することができる波長及びアンカー点に関して限定的であると見
なすべきではない。
【０３４４】
　上述の実施形態の各々は、データを処理するのに使用するための基準測定値を取得する
ための基準チャネルの任意的な使用を記載している。代替では、基準チャネルは使用され
ない。基準情報を取得するのに、基準チャネルの代わりに、レーザダイオード１１（電力
モニタ及びレーザダイオードの制御に向けて使用される）内の光ダイオード４（図２０を
参照されたい）を利用することができる。多くの場合に、レーザダイオードには、レーザ
の出力電力をモニタするのに使用される内蔵光検出器ダイオード４が装備される。この装
備は、内蔵光ダイオードの信号を組み込むフィードバック回路によってレーザドライバ電
流を制御することを可能にすることによってレーザを安定化するために行われる。
【０３４５】
　基準情報を取得するためのこの代替物は、記述された実施形態のうちのいずれかにおけ
る基準チャネルの代わりに代用することができる。この代替物を用いて得られる基準測定
値は、記述されたいずれかの上述の実施形態と同じ方式で利用することができる。
【０３４６】
　光源電磁放射線の出力電力を検出するレーザダイオード光検出器４の出力はプロセッサ
１８に渡され、試料チャネル内の検出器１７からの出力を正規化及び／又は補正するため
に、基準検出器２０によって得られる基準読取値の代わりに使用される。光検出器４から
のこの出力信号は、そうでなければ２つの別個の測定チャネルを伴うビームスプリッター
配置を使用することによってより便利に生成されたであろう基準チャネルと同じ機能を実
施する。レーザからの光ダイオード出力を基準信号として使用することにより、ビーム分
割光学系及び追加の基準試料及び検出器の必要性が排除される。
【０３４７】
　代替実施形態において、電磁光源１１は広帯域光源であり、この広帯域光源と試料の間
に配置することができる異なる波長での複数のフィルタ１３を有する。各フィルタからの
出力は、選択波長のうちの１つを有する電磁ビーム２２を供給する。広帯域光源は、例え
ば、広帯域フィラメント黒体光源及びフィルタとすることができる。これに代えて、光源
１１は、フィルタを有するか又は伴わない１つ又はそれよりも多くのＬＥＤの形態を取る
ことができる。代替光源のうちのいずれかをカルーセル５０上に装着して第１の実施形態
において上述したように作動させることができ、又は実施形態２から４で記述されたもの
のような光学デバイスと協働して作動させることができる。
【０３４８】
　光源のうちのいずれも、例えば、上述のサーミスタ及びペルチェ冷却デバイスを使用す
ることによるフィードバックシステムを用いて温度安定化させることができる。
【０３４９】
　検出器は、１つ又はそれよりも多くのＩｎＧａＡｓ光ダイオード又は他の光センサの形
態にあるとすることができる。
【０３５０】
　基準チャネル及び試料チャネルの各々に対して別個の光ダイオード、又は同様か又は他
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の検出器を使用することができると考えられる。これに代えて、試料と基準の両方のチャ
ネルに対して単一光ダイオード、又は同様か又は他の検出器を使用することができ、両方
のチャネルの被影響放射線ビームを合流させるか、又は他にこれらのビームを検出器に向
ける光学デバイスが利用される。
【０３５１】
　多くの（例えば、５００個の）測定値にわたって検出器読取値を平均化することにより
、測定値内の偶然誤差を低減することができる。測定データを補正するために、暗測定値
（光源オフ）を使用することができる。
【０３５２】
　暗電流読取値に対して、任意的に、試料１６及び基準２０上に入射する電磁放射線２２
をブラックアウト／遮蔽するチョッパーホイールを使用することができる。チョッパーは
、光学デバイス１３の一部を形成することができると考えられる。各電磁読取値に対して
、チョッパーが電磁放射線２２を遮蔽するときに、検出器１７／２０は、「暗」読取値も
取得する。チョッパーホイール及び暗読取値を有することは、本発明では必須ではなく、
本明細書では１つの可能な選択肢として記述している。
【０３５３】
　１３００ｎｍから２０００ｎｍまでの帯域にわたって、ヒ化ガリウムインジウム（Ｉｎ
ＧａＡｓ）技術に基づく単一タイプの光ダイオード検出器を使用することができ、それに
よって検出器システムが更に簡素化される。
【０３５４】
　本発明は、好ましくは、１３００ｎｍから２０００ｎｍまでの分析領域内又はその変形
を使用する。この領域は、吸光度スペクトル内に出現する幅広のスペクトルピーク及びト
ラフという欠点と思われていたことに起因して、薬剤分析ではこれまで無視されてきた。
これまで赤外線（ＩＲ）分光法は、２０００ｎｍよりも長い波長で存在する多くの狭帯域
スペクトル吸収特性を利用してきた。このいわゆる「指紋」領域は、試験下の材料中に存
在するある一定の化学結合に独特のスペクトル線を示し、材料を識別するのに非常に高い
感度の技術を提供する。本発明者は、１３００ｎｍ～２０００ｎｍの分析範囲（又はその
一部分）が、薬剤の検証又は識別又は他の分析において利点を与えると判断した。更に、
本発明者は、この分析領域内の際立ったスペクトル特徴のスペクトル位置が、温度変化に
よる影響をそれ程受けないことを確証した。２０００ｎｍよりも大きい領域内に出現する
多くの狭スペクトル帯域は高い温度感受性を示している。２０００ｎｍよりも大きいこの
領域が検証又は識別に使用される場合に、分析装置は、非常に精密な波長分解能を必要と
する。この分解能は、高コストの精巧な分光計を用いてしか到達することができない。
【０３５５】
　より具体的には、このタイプのＩＲ分光測定（２０００ｎｍよりも大きい）は、多くの
個々のスペクトル特徴を分解するために、幅広いスペクトル帯域にわたって維持される非
常に微細な波長分解能（一般的に数ナノメートル）を必要とする。微細な波長分解能は、
温度変化に対する狭スペクトル線のあらゆるシフトを考慮するために基本的に必要とされ
る。
【０３５６】
　そのような高分解スペクトル線の測定は、機械的に回転される回折格子及び単一検出器
、又は検出器要素の線形アレイを有する固定格子のいずれかに基づく精巧なモノクロメー
タが装備された分光計の使用を必要とする。両方の選択肢は、既存の分光計において見ら
れるものであり、両方共に実施することが高価である。
【０３５７】
　費用効果的な代替として、例えば、水ベースの静脈薬剤の検証／識別又は他に分析を目
的とした場合に、本発明者は、１３００ｎｍと２０００ｎｍの間のより短い波長領域内で
測定を行うことが有利であると判断した。この波長領域内のスペクトル特性／特徴は個数
がかなり少なく、スペクトルがかなり幅広であるが（水のものとそれ程異ならない）、薬
剤（又は他の液体ベースの試料）の間に検証／識別を容易にするほど十分なスペクトル差
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領域内では、各薬剤のＩＲ透過率スペクトルのピーク及びトラフ（並びに他のスペクトル
特性）が発生する波長が、全ての水ベースの薬剤（又は他の試料）において温度に対して
非常に安定した状態に留まることも見出した。
【０３５８】
　重要なことに、本発明者は、温度感受性狭スペクトル吸収特徴の不在に起因して、高分
解スペクトル線を測定するための要件がなく、それによって高価なモノクロメータの必要
性が排除されることを確証した。各薬剤（又は他の試料）を特徴付けるのに、１３００ｎ
ｍから２０００ｎｍまでの範囲にわたる離散波長で行われる数回の測定（一般的に５回又
は６回）で十分である。典型的には、各測定は、１２ｎｍ（例えば、広帯域光源によって
照明される帯域通過フィルタによって決定される）の帯域幅にわたって、又はレーザ利用
照明では数ナノメートルにわたって行われる。
【０３５９】
　上記では、一般論としていくつかの実施形態及び変形を説明した。様々な実施形態の特
徴の組合せを考えることができ、かつ説明した実施形態を限定的であると見なすべきでは
ないことは当業者によって認められるであろう。
【符号の説明】
【０３６０】
１０　分光分析器、装置
１４ａ　試料経路
１５ａ　基準経路
１９　基準試料保持器
２０　基準検出器
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