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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• Hexane.jdx  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• MineIt™ 
 

データマイニング＆解析   

オーバーラップ密度ヒートマップ: スペクトル、クロマトグラム、および他のグラフィカルデータを分析するための技術 

 
目的 
 

この演習では、オーバーラップ密度ヒートマップを使用したデータマイニングと可視化の手法を紹介します。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ オーバーラップ密度ヒートマップの表示と操作方法 

 

背景 

 

Wiley の特許を取得したオーバーラップ密度ヒートマップは、大量のスペクトル、クロマトグラム、

および他のグラフィカルデータの類似性と相違点を評価するのに役立ちます。 

この技術により、スペクトルやクロマトグラムなどのオーバーラップしたオブジェクトの共通の

特徴を、重なりの高い部分から低い部分まで色分けして視覚的に表示することができます。 
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MineIt アプリケーションでスペクトルのヒットリストを開く 

 アクション 結果 

1 SearchItアプリケーションで Search Databasesの下にあ

る User-Selectをクリックします。  

 

もし、Selected for Searchingパネルにデータベースが表

示されている場合は、すべて削除をクリックします。  

 

IR - Sadtler Standards (Selected Subset) - Wiley (DB 

Code SLX)を Selected for Searchingパネルに追加しま

す。 

 

2 Search Categoriesパネルで Spectrumをクリックしま

す。 

 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。  

 

Hexane.jdxを開きます。   
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 アクション 結果 

3 「Search」をクリックします。 MineItアプリケーションにて結果が表示されます。 
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 アクション 結果 

4 ヒットリストで最初の 15のエントリ

を選択します。 

 

注記：最初のレコードを選択し、Shift

キーを押しながら 15番目のエントリ

までスクロールし、選択します。  

選択したすべてのヒットがスペクトルパネルに表示されます。  
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スペクトル表示をオーバーラップ密度ヒートマップに変更 

 アクション 結果 

1 スペクトルツールバーで、オーバーラ

ップ密度（OD）ヒートマップツール

をクリックします。 

すると、スペクトル表示が変わり、オーバーラップ密度（OD）ツールバーが表示されます。 

 

デフォルトのオーバーラップ密度ヒートマップでは、すべてのオーバーラップレベルが表示されます。高いオー

バーラップレベルは赤で表示され、低いレベルは紫で表示されます。ODツールバーを使うと、スライダーを操作

して表示するオーバーラップの量を調整できます。デフォルトのオーバーラップ密度ヒートマップでは、スライ

ダーは ODレベル＝0に設定されており、全てのオーバーラップ密度レベルに対応する色が表示されます。 
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オーバーラップ密度ヒートマップを操作 

 アクション 結果 

1 ODツールバーのスライダーを右に動

かしてください。  

スライダーを右に動かすと、共通のオーバーラップ領域が表示されます。ODレベルが 100に近づくと、最も共

通した領域のみが表示されます。  
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 アクション 結果 

2 スライダーを左に動かしてください。 ODレベルが-100に近づくと、最もオーバーラップが少ないユニークな領域のみが表示されます。  

 

ODレベルを変更するたびに、括弧内には第二の値が表示されます。この値は、ODレベル= 0のときの曲線下の

面積の割合である%AUCです。  
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 アクション 結果 

3 スライダーを動かし、%AUCが約 50％

になる地点まで移動してください。 

最も共通の領域の 50％を表示するためには、共通側の ODレベル（ODC）が 62である必要があります。 

 
 

このことを別の言い方で表現すると、ODC50 = 62と言えます。また、%AUC42 = 50とも言えます。   
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 アクション 結果 

4 次に、スライダーを左に動かし

て、%AUCが約 50％になる位置に移動

してください。 

最もユニークな領域の 50％を表示するためには、ユニーク側の ODレベル（ODU）が-46が必要です。 

 

このことを別の言い方で表現すると、ODC50 = -64と言えます。また、%AUC-64 = 50とも言えます。   

 ヒント 
異なる領域を調べるためには、水平ズームツール を使用します。まず、水平ズームツールを選択

し、スペクトル上の領域をクリックしてドラッグしてズームインします。全体のスペクトルを表示す

るためには、スペクトル全体表示ツール を使用してズームアウトします。 
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このレッスンで使用されるトレーニングファ

イルは、以下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\S

amples\IR フォルダに移動します。 

• Propiophenone Query.dsf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™ 

• MineIt™ 

データマイニング＆解析   

オーバーラップ密度コンセンサススペクトルの作成と使用方法 

 
目的 
 

演習では、KnowItAll情報システムでオーバーラップ密度コンセンサススペクトルを作成し、利用する方法をご紹介します。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ オーバーラップ密度コンセンサススペクトルの表示と操作方法 

➢ ーバーラップ密度コンセンサススペクトルを表示し、操作する方法 

 

背景 

 

Wileyの特許取得済みのオーバーラップ密度ヒートマップ技術は、大量のスペクトル、クロマトグラム、およびそ

の他のグラフィカルデータの類似性や相違点を視覚的にデータマイニングや分析するために有用です。 

特定の ODレベルで、最も高いオーバーラップ領域の輪郭を追跡することにより、ODヒートマップ内の各スペク

トル x値において最大のスペクトル y値を使って、数学的に複合スペクトルを作り出すことができます。このオ

ーバーラップ密度コンセンサススペクトルは、類似したスペクトルを検索するためにスペクトル検索に利用でき

ます。また、将来の利用のためにデータベースに保存することも可能です。 
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部分構造検索を行います 

 アクション 結果 

1 SearchItアプリケーションで Search Databasesの下にある User-

Selectをクリックします。  

 

「Available for Searching」から、「IR - Sadtler Standards 

(Selected Subset) - Wiley (DB Code SLX)」を選択します。  

 

「Add」をクリックします。 

 

2 「Structure」をクリックします。  

 

「Open Spectrum or Structure」アイコンをクリックします。 
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 アクション 結果 

3 C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Structures  

フォルダに 

 

「Methacrylic acid, isobutyl ester」を選択します。  

構造が「Structure」タブに表示されます。  

 

4 「Search Mode」が「Similarity」に設定されており、デフォルト

の「Tanimotoアルゴリズム」が使用されていることを確認してく

ださい。 

 

「Search」をクリックします。 
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MineIt での結果を確認 

 アクション 結果 

1 ヒットリスト内の 11件のレコードをす

べて選択します。 

 

注記：最初のレコードを選択し、Shift

キーを押しながら最後のレコードまで

スクロールして選択します。 

全てのスペクトルがスペクトルパネルに表示されます。 

 

2 ODヒートマップツールバーのボタン

をクリックします。 
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 アクション 結果 

3 ODコンセンサススペクトルツール

バーのボタン をクリックしま

す。 

オーバーラップ密度ヒートマップの上にコンセンサススペクトルが表示されます。 
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4 ODツールバーを約 50（16%）に移動

します。 
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 アクション 結果 

5 再度 ODヒートマップツールバーのボ

タンをクリックして、表示をオフにし

ます。 

コンセンサススペクトルは表示されたままです。 
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コンセンサススペクトルを使用して検索を行います 

 アクション 結果 

1 Transfer toバーで SearchItをクリ

ックしてください。  

コンセンサススペクトルは IRスペクトル検索タブに表示されています。 
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2 「Search」ボタンをクリックしてく

ださい。 

 

注記：IR - Sadtler Standards 

(Selected Subset) - Wileyデータベー

スはスペクトルパネルに表示された

ままです。  

MineItアプリケーションの新しいタブで結果が表示されます。 

 

 

Methacrylic acid, isobutyl esterと構造的に類似した化合物のヒットリストが表示されました。 

  


