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(57)【要約】
【課題】簡単な操作で小さな強度の任意のピークを適切
な大きさに拡大表示する。
【解決手段】ピーク検出された各ピークが示されたクロ
マトグラム表示画面４０上で、分析担当者は、マウス操
作によりカーソル４３を移動させて着目するピークを指
定した上でノーマライズ表示を指示する。すると、カー
ソル４３による指示位置の情報と各ピークの開始点及び
終了点の位置情報から指示されたピークが特定され、そ
のピークのピークトップの位置情報と強度軸の表示範囲
の所定の制約とから、強度軸の拡大率を計算し、それに
基づいて強度軸を拡大したクロマトグラムを描画する。
【選択図】　図２
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【特許請求の範囲】
【請求項１】
　機器分析により収集された分析データに基づいて強度軸を縦軸としたクロマトグラム又
はスペクトルであるグラフを作成して描出する機器分析データ処理装置であって、
　a)前記グラフに現れるピークを検出するピーク検出手段と、
　b)前記グラフが描出された表示画面上で、前記ピーク検出手段により検出されたピーク
の１つが存在する横軸の範囲内の少なくとも一部をユーザが指示するためのピーク指示手
段と、
　c)前記ピーク指示手段により指示されたピークを特定し、そのピークが所定の表示範囲
に入るように又はそのピークのピークトップが表示範囲内の所定位置にくるように、強度
軸を拡大又は縮小したグラフを描出する描画処理手段と、
　を備えることを特徴とする機器分析データ処理装置。
【請求項２】
　請求項１に記載の機器分析用データ処理装置であって、
　前記グラフは時間軸を横軸としたクロマトグラムであり、前記ピーク指示手段は、各ピ
ークの開始点と終了点との間の時間範囲内を指示することにより該時間範囲内に存在する
ピークを指示するものであることを特徴とする機器分析データ処理装置。
【請求項３】
　請求項２に記載の機器分析用データ処理装置であって、
　前記ピーク指示手段は、クロマトグラム波形上で各ピークの開始点と終了点とを繋ぐ直
線とそのピーク波形で囲まれる領域を指示することにより該ピークを指示するものである
ことを特徴とする機器分析データ処理装置。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、液体クロマトグラフ、ガスクロマトグラフ、クロマトグラフ質量分析計、分
光光度計など、各種の分析機器で収集されたデータを処理してクロマトグラムやスペクト
ル等のグラフを作成して描出する機能を有する機器分析データ処理装置に関する。
【背景技術】
【０００２】
　例えば液体クロマトグラフ（ＬＣ）装置では、試料に対して実施された分析により収集
されたデータに基づいて、横軸が時間軸、縦軸が強度（例えば検出電圧値）軸であるクロ
マトグラムが作成される。このクロマトグラムに現れるピークの位置はそれぞれ、試料に
含まれる各種成分の種類を反映したものであり、ピークの高さや面積はその成分の含有量
を反映している。そこで、クロマトグラムに対しピーク検出を行い、各ピークの開始点や
終了点、ピークトップの位置や強度、ピーク面積などのピーク情報を収集し、これを利用
して各種成分の定性や定量を行うようにしている（特許文献１など参照）。
【０００３】
　図２（ａ）は表示モニタの画面上に表示されるクロマトグラムの一例を示す図である。
一般にクロマトグラムには多数のピークが現れ、そのピークトップの強度は大小様々であ
る。この表示の例は、強度が最大であるピークの全体が表示範囲内に収まるように強度軸
が調整されたものである。このように描出されたクロマトグラムでは、ユーザが、ピーク
トップ強度の小さいピークについてそのピーク形状を明確に把握することは難しい。そこ
で、従来のＬＣ装置では、次のような方法により、最大強度を示すピーク以外のピークを
拡大して表示できるようになっている。
【０００４】
　（１）縦軸の表示範囲を数値で入力可能とし、その入力された数値に応じて縦軸を拡大
又は縮小したクロマトグラムを表示する。
　（２）クロマトグラム上の全てのピークの中で、ピーク強度が２番目に大きいピーク、
３番目に大きいピークを特定し、例えば「２番目に大きなピークの表示最適化」が指示さ
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れると、指示されたピークが自動的に適当な大きさに拡大されるように縦軸を拡大したク
ロマトグラムを作成して表示する。
【０００５】
　しかしながら、実際の解析処理においては、ごく微量しか含まれていない成分に由来す
る、強度が非常に小さなピークを拡大して観察したいことも多く、そうした場合には、上
述した（２）の自動拡大の機能を利用することはできない。そのため、（１）の方法によ
り、縦軸の表示範囲を数値で入力する必要があるが、分析担当者が意図するような適切な
大きさに拡大するには、試行錯誤的に数値を変更してクロマトグラムを表示させてみる必
要がある。そのため、殆どの場合、何回も数値入力を繰り返すことになり、分析担当者に
とってはかなり面倒な作業であった。
【０００６】
【特許文献１】特開２００４－５３２８３号公報
【発明の開示】
【発明が解決しようとする課題】
【０００７】
　本発明は上記課題を解決するために成されたものであり、その目的とするところは、Ｌ
Ｃ分析など各種機器分析により収集されたデータに基づいて作成されるクロマトグラムや
スペクトルを観察したり再解析したりする際に、着目する任意のピークを簡単な操作で見
易い表示状態にすることができる機器分析データ処理装置を提供することにある。
【課題を解決するための手段】
【０００８】
　上記課題を解決するために成された本発明は、機器分析により収集された分析データに
基づいて強度軸を縦軸としたクロマトグラム又はスペクトルであるグラフを作成して描出
する機器分析データ処理装置であって、
　a)前記グラフに現れるピークを検出するピーク検出手段と、
　b)前記グラフが描出された表示画面上で、前記ピーク検出手段により検出されたピーク
の１つが存在する横軸の範囲内の少なくとも一部をユーザが指示するためのピーク指示手
段と、
　c)前記ピーク指示手段により指示されたピークを特定し、そのピークが所定の表示範囲
に入るように又はそのピークのピークトップが表示範囲内の所定位置にくるように、強度
軸を拡大又は縮小したグラフを描出する描画処理手段と、
　を備えることを特徴としている。
【０００９】
　本発明において、縦軸が強度軸であるグラフとは、液体クロマトグラフやガスクロマト
グラフを用いた分析により取得されるクロマトグラムや、質量分析計によるマススペクト
ル、分光光度計による吸収スペクトル、反射スペクトルなどを例として挙げることができ
る。
【００１０】
　また本発明におけるデータ処理動作は、分析が終了して例えば１つのクロマトグラムを
表示するための全てのデータが揃った後のみならず、分析実行中、つまりクロマトグラム
を表示するためのデータが時々刻々と得られている途中であっても既に取得されたデータ
に対して実施することができる。
【００１１】
　本発明の典型的な一態様として、前記グラフは時間軸を横軸としたクロマトグラムであ
り、前記ピーク指示手段は、各ピークの開始点と終了点との間の時間範囲内を指示するこ
とにより該時間範囲内に存在するピークを指示するものである構成とすることができる。
即ち、この場合、本発明に係るデータ処理装置は、液体クロマトグラフやガスクロマトグ
ラフにより収集されたデータを処理する装置である。
【００１２】
　上記態様によるデータ処理装置においては、ピーク検出手段は、取得されたクロマトグ
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ラムデータに対しベースライン補正などの波形処理を行った上で、例えばクロマトグラム
波形の傾きなどを利用してピークの開始点、ピーク終了点などを見つけ、ピークを検出す
る。分析担当者は、検出されたピークが明示されたクロマトグラムの表示画面上で、ピー
ク指示手段を用いて任意のピークを指示する。例えばピーク指示手段は、クロマトグラム
に重畳して表示されたカーソルなどの操作子の位置を自由に移動可能であるとともに、ク
リック操作などによりクロマトグラム上の特定の位置を指示可能な、マウスなどのポイン
ティングデバイスである。
【００１３】
　なお、上記態様において、前記ピーク指示手段は、クロマトグラム波形上で各ピークの
開始点と終了点とを繋ぐ直線とそのピーク波形で囲まれる領域を指示することにより該ピ
ークを指示するものとすると好ましい。これによれば、ユーザは着目するピークをより直
接的に指示することになるので、操作が分かり易く、複数のピークが時間的に近接してい
る場合でもピークの指示誤りを軽減することができる。
【００１４】
　ピーク指示手段により１つのピークが指示されると、描画処理手段は指示されたグラフ
上の位置から拡大又は縮小すべきピークを特定し、さらにそのピークのピークトップの強
度軸上の位置情報を取得する。強度軸上の位置が分かれば、そのピークのピークトップが
強度軸の全表示範囲の中の特定の位置にくるようにするための、又は、そのピーク全体が
強度軸の所定の表示範囲内に入るようにするための、縦方向の拡大率・縮小率又は全表示
範囲の数値などを計算することができる。そこで、描画処理手段はこの計算を行い、その
結果に基づいてクロマトグラムを拡大又は縮小して描画する。この際に、横軸（クロマト
グラムの場合では時間軸）は拡大・縮小されず、縦軸のみを拡大・縮小するようにすると
よい。
【発明の効果】
【００１５】
　本発明に係る機器分析データ処理装置によれば、分析終了後又は分析実行中の少なくと
もクロマトグラムやスペクトル等のグラフが表示画面上に表示可能である状態のときに、
そのグラフ上の任意のピークを簡単な操作で選択し、そのピークが適切な大きさとなるよ
うに、つまりそのピーク全体の波形形状が見易い状態となるように、拡大又は縮小したグ
ラフを自動的に描出することができる。それにより、強度が小さなピークを適切に拡大し
て観察したい場合に、従来のような面倒な数値入力の作業は不要であり、ユーザ（分析担
当者）の作業が軽減され、分析に関わる作業効率を向上させることができる。
【発明を実施するための最良の形態】
【００１６】
　本発明に係る機器分析データ処理装置を適用した分析装置の一実施例として、ＬＣ装置
を例に挙げて説明する。図１は本実施例のＬＣ装置の要部のブロック構成図である。
【００１７】
　このＬＣ装置はＬＣ部本体１と処理部２とから成る。ＬＣ部本体１は、移動相が貯留さ
れた移動相容器１０と、移動相を送給する送液ポンプ１１と、予め用意された複数の液体
試料の中から指定された試料を選択し、送給される移動相中に該試料を注入するインジェ
クタ１２と、試料に含まれる各種成分を分離するカラム１３と、カラム１３からの溶出液
中の各種成分を検出する検出器１４と、検出器１４により検出された信号をデジタル値に
変換するＡ／Ｄ変換器（ＡＤＣ）１５と、を備える。検出器１４は、紫外可視分光光度検
出器、フォトダイオードアレイ検出器、示差屈折率検出器、電気伝導度検出器など、その
検出方式は特に問わない。
【００１８】
　処理部２は、データ処理部２０とデータ記憶部２５とを含み、データ処理部２０に操作
部２８及び表示部２９が接続されている。この処理部２の実体はＣＰＵ、ＲＡＭ、ＲＯＭ
、ＨＤＤなどを含むパーソナルコンピュータ（ＰＣ）であり、このＰＣにインストールさ
れた専用の制御・処理ソフトウエアが実行されることで、後述するようなデータ処理部２
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０内の各機能が達成される。操作部２８はＰＣに接続されるキーボードやマウスなどのポ
インティングデバイスであり、表示部２９はＰＣに接続される液晶モニタ等の表示モニタ
である。
【００１９】
　データ処理部２０、クロマトグラム描画部２１、ピーク検出部２２、指示ピーク特定部
２３、クロマトグラム伸縮処理部２４などの機能ブロックを含む。データ記憶部２５は分
析により収集されたクロマトグラムデータを保存するためのクロマトグラムデータ格納部
２６を含む。データ記憶部２５はＰＣに内蔵されたＨＤＤを利用することができるが、Ｐ
Ｃとは別の外部のＨＤＤや、ＬＡＮなどの通信線を介してＰＣに接続されたサーバなどの
記憶装置を利用してもよい。
【００２０】
　次に、本実施例のＬＣ装置における特徴的なデータ処理動作として、クロマトグラム描
画処理の動作を、図２を参照して説明する。
　いまここでは、ＬＣ部本体１による分析の結果、或る試料についてのクロマトグラムデ
ータが収集され、それらが、クロマトグラムデータ格納部２６に例えば１つのデータファ
イルとして格納されている場合を想定する。
【００２１】
　分析担当者が操作部２８で上記データファイルを指定してクロマトグラムの描出を指示
すると、データ処理部２０においてクロマトグラム描画部２１が該当するデータファイル
をクロマトグラムデータ格納部２６から読み出し、図２（ａ）に示すようなクロマトグラ
ム表示画面４０を作成して表示部２９の画面上に表示する。この際に、例えばベースライ
ン補正やノイズ除去などの適宜の波形処理を実行し、その処理後のクロマトグラムを表示
するようにすることができる。
【００２２】
　これと並行して、ピーク検出部２２はクロマトグラムデータに基づいてピーク検出を実
行する。ピーク検出自体は周知の方法を利用することができ、例えば時間経過の順にクロ
マトグラム波形の傾きを調べ、正の傾きが所定値以上になった時点をピークの開始点と判
断し、その後、傾きが正から負に転じた時点をピークトップの位置と判断し、その後に負
の傾きが所定値以下になった時点をピーク終了点と判断するとよい。こうしてクロマトグ
ラムに出現している全てのピークを検出する。さらにまた、ピーク検出部２２は各ピーク
について、ピークトップの位置を求めるほか、ピーク面積などを計算するようにしてもよ
い。こうして得られたピーク情報の一部は、図２（ｂ）に示すように、各ピークの近傍に
ピークラベル４１として表示させることも可能である。
【００２３】
　ピーク検出部２２によりピーク検出が実行され、各ピークの開始点及び終了点が明らか
になると、これら情報を受け取ったクロマトグラム描画部２１は、クロマトグラム表示画
面４０上にピークの開始点及び終了点を示す指示線４２を表示する（図２（ｂ）参照）。
これにより、各ピークが存在する時間範囲をユーザに明瞭に示すことができる。指示線４
２を表示する以外に、例えばクロマトグラム波形上でピーク開始点とピーク終了点とを繋
ぐ直線とピーク波形とで囲まれる領域（つまりピーク面積が計算される領域）を色付け表
示する等、検出されたピークが存在する時間範囲が明確になりさえすれば、その表示形態
は特に問わない。
【００２４】
　分析担当者は表示部２９の画面上に表示された図２（ｂ）に示したようなクロマトグラ
ム表示画面４０を見て、着目するピークを操作部２８により選択した上で自動拡大・縮小
表示を指示する。より詳しく説明すると、クロマトグラム表示画面４０上に重畳して表示
される矢印形状のカーソル４３は操作部２８のマウス（或いはキーボードの矢印キーなど
）に連動して移動するようになっており、分析担当者はマウス操作によりカーソル４３を
着目するピークの内側に移動させる。図２（ｂ）の例では、ピークＰが着目するピークで
あるものとし、このピークＰを指示するようにカーソル４３の位置が設定されている。そ
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の状態で分析担当者がマウスの右ボタンをクリック操作すると、処理操作のメニューが開
く。分析担当者は、その処理操作メニューの中で「選択したピークでノーマライズ表示す
る」なる項目を選択してクリック操作する。なお、例えばカーソル４３が或るピークの内
側に移動されたときに、そのピーク領域の色が変化するようにすると、ピークが選択可能
な状態であることを分析担当者に分かり易く知らせることができる。
【００２５】
　上記のような操作を受けてデータ処理部２０では、指示ピーク特定部２３が、マウスで
指示された画面上のポイントの位置情報（Ｘ軸及びＹ軸に沿った値）をクロマトグラム描
画部２１が保持する各ピークの開始点及び終了点の位置情報に照らして、指示されたピー
クを特定する。これによって、分析担当者が指示したピークがピークＰであることが特定
される。さらに、特定されたピークＰのピークトップＰ１の位置情報（図２（ｃ）中の（
ｘ１、ｙ１））も取得する。
【００２６】
　次にクロマトグラム伸縮処理部２４は、特定されたピークＰのピークトップＰ１が予め
定められた強度軸上の位置に来るように、或いは、このピークＰ全体が強度軸上の所定の
表示範囲に入るように、強度軸の拡大率（又は縮小率）を計算する。いま、ここでは一例
として、図２（ｃ）右側に示すように、クロマトグラムの強度軸の全表示範囲Ｑの中で下
端から０．１×Ｑだけ上方の高さにクロマトグラムのベースラインを位置させ、全表示範
囲Ｑの中で上端から０．１×Ｑだけ下方の高さに、指定されたピークのピックトップを位
置させるように、ノーマライズ表示を行うものとする。なお、このノーマライズ表示の目
標値はあくまでも一例であり、適宜決めることができるのは当然である。
【００２７】
　クロマトグラム伸縮処理部２４は強度軸の拡大率（又は縮小率）を計算し、求まった拡
大率に応じてクロマトグラム全体を強度軸方向にのみ、つまり縦方向に拡大又は縮小し、
決められた表示枠内に描画する。もともと強度が大きなピークはスケールアウトし、表示
枠内から外れた部分は描画されない。このような拡大処理によって、クロマトグラム表示
画面４４は図２（ｄ）に示すように更新される。更新前のクロマトグラム表示画面４０に
おいて分析担当者が着目していたピークＰは、更新後のクロマトグラム表示画面４４では
ピークＰ’となり、そのピーク波形形状を明瞭に把握できるようになる。
【００２８】
　もちろん、同様の手法により、図２（ｄ）に示すように上部がスケールアウトした状態
の任意のピークを縮小表示することも可能である。また、図２（ｂ）に示すように、拡大
表示したいピークをカーソル４３により指示する際に、ピークが非常に小さいものである
と、ピーク領域を確実に指示するのが難しい場合があり得る。そこで、図３に示すように
、ピーク領域だけでなく、目的とするピークの開始点に相当する時間から終了点に相当す
る時間までの間の帯状の範囲（図３中に斜線で示した範囲）内であれば、どの箇所をマウ
スで指示しても、その範囲にあるピークが指示されたものと判断するようにしてもよい。
【００２９】
　また上記実施例は、分析終了後に既に収集されているクロマトグラムデータを用いてク
ロマトグラムを描画する際の処理について説明したが、分析実行中に順次得られるクロマ
トグラムデータに基づいてリアルタイムでクロマトグラムを描画する際にも同様の処理を
行うこともできる。その場合、既に収集された分のクロマトグラムデータに対してピーク
検出を実行し、それにより検出された任意のピークを指定してノーマライズ表示できるよ
うにすればよい。この場合、ノーマライズ表示により強度軸が拡大・縮小されたクロマト
グラムに表示が更新された後、その強度軸を保ってそれ以降のリアルタイムのクロマトグ
ラム描画が続行されるようにするとよい。
【００３０】
　さらにまた、上記実施例は本発明に係るデータ処理をクロマトグラムに適用した場合で
あるが、ＬＣ／ＭＳやＧＣ／ＭＳなどのクロマトグラフ質量分析装置では、トータルイオ
ンクロマトグラム、マスクロマトグラムのいずれにも本発明を適用することができる。ま
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た、横軸が時間軸であるグラフではなく、他のディメンジョンのグラフであってもよい。
例えば、質量分析装置において作成される、横軸がm/z、縦軸が強度軸であるマススペク
トルに本発明を適用することもできる。また、各種の分光光度計において作成される、横
軸が波長、縦軸が強度軸である吸収スペクトル、反射スペクトルなどに対しても本発明を
適用することができる。
【００３１】
　さらにまた、上記実施例や各種の変形例のほかにも、本発明の趣旨の範囲で適宜変形や
修正、追加を行っても本願特許請求の範囲に包含されることは明らかである。
【図面の簡単な説明】
【００３２】
【図１】本発明の一実施例によるＬＣ装置の要部のブロック構成図。
【図２】本実施例のＬＣ装置におけるクロマトグラム描画処理の動作を説明するため図。
【図３】クロマトグラム描画処理動作の変形例を説明するための図。
【符号の説明】
【００３３】
１…ＬＣ部本体
１０…移動相容器
１１…送液ポンプ
１２…インジェクタ
１３…カラム
１４…検出器
２…処理部
２０…データ処理部
２１…クロマトグラム描画部
２２…ピーク検出部
２３…指示ピーク特定部
２４…クロマトグラム伸縮処理部
２５…データ記憶部
２６…クロマトグラムデータ格納部
２８…操作部
２９…表示部



(8) JP 2010-32277 A 2010.2.12

【図１】 【図２】

【図３】


	biblio-graphic-data
	abstract
	claims
	description
	drawings

