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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\Q
C Expert 

• DEET.SPA 

• Epichlorohydrin Sample Spectrum.irf 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• QC Expert 

QC Expert 
サンプルスペクトルを参照スペクトルと比較して品質管理の評価を行います。 

 
 

目的 
 

れらの演習では、KnowItAll QC Expertソフトウェアを使用して品質管理の比較を行う方法が説明されています。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ アカウントの設定方法 

➢ 標準の選択方法 

➢ 選択した標準との比較方法 

➢ レポートの生成方法 

 
 

背景 

 

Wileyの KnowItAll QC Expertソフトウェアは、サンプルの IR、Raman、または GCスペクトルを

「ゴールドスタンダード」としてのユーザースペクトルと比較し、材料が制御仕様を満たしてい

るかを迅速に品質チェックします。  

管理者アカウントとアドレスの設定 

 アクション 結果 
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1 データツールボックスに移動し、QC 

Expertアプリケーションを開きます。 

 

2 管理者アカウントを作成するために、

[ファイル]>[デジタル署名管理]を選択

します。 

 

3 [デジタル署名]欄に好きなユーザーID

を入力します。 

 

[パスワード]と[パスワードの確認]欄に

好きなパスワードを入力します。 

 

OKをクリックします。 

 

4 表示される[管理者確認]ポップアップ

で、ユーザー名とパスワードを入力し

ます。 
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5 次に、[ファイル]>[設定]に移動し、組

織を「Wiley Laboratories, Inc.」に設

定し、アドレスを追加します。 
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参照データベースの選択 

 アクション 結果 

1 「参照/検証データベース」タブで、「参照データベー

スの参照」ボタンをクリックします。 

 

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

フォルダに移動します。 

 

「Multi-Technique Sadtler Demo Database - Wiley 

[DEMO]」データベースを選択します。  

 

2 OKをクリックします。  
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3 QC Expertウィンドウの右下にある「参照の選択」ボタ

ンをクリックします。 

 

4 管理者としてログインするように求められるので、管理

者としてログインします。すると、「参照スペクトルを

追加する」ダイアログボックスが表示されます。 

 

フィルタボックスに DEETと入力して DEETを検索し

ます。 

 

左下の「比較アルゴリズム」、「一致閾値」、「近接警

告」のパラメータを指定します。  

 

デモ用に「相関（クラシック）」アルゴリズムを選択し

ます。 

 

スペクトルを追加するために OKボタンをクリックしま

す。 

 



  

108658-REV20230630© 2024年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。                                                                                     

KnowItAllトレーニング   QC Expert - 7 

5 「参照スペクトルの選択」ダイアログボックスが表示さ

れます。  

 

「追加」ボタンをクリックし、フィルタボックスに

「epi」と入力します。  

 

「R-(-)-Epichlorohydrin」を選択し、さらに「相関（ク

ラシック）」アルゴリズムを選択します。 

 

OKをクリックします。 
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非管理者として QCアナリストとして QC Expertを実行 

 アクション 結果 

1 まず、「参照を選択」ボタンをクリックします。

DEETのスペクトルをハイライトして選択します。 

 

OKをクリックします。 
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2 次に、QC Expertウィンドウの中央左部にある「新しい比

較」をクリックします。 

 

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

Expertフォルダに移動し、DEET.SPAファイルを選択しま

す。 

 

インポートされたスペクトルを ATR-IRに設定し、このオプ

ションにチェックが入っていることを確認します。  

 

「Open」をクリックします。 
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3  QC Expertウィンドウには比較のステータスが表示されます。  

 

一致率は 99.1%になると、緑色のチェックマークが表示されています。これは品質管理の比較

が合格したことを示しています。 

4 「全参照スペクトルの一致率」チャートの緑色と赤色のバー

にマウスを重ねます。 

 

注記：一致率チャートの各バーにマウスを重ねると、対応す

るスペクトルが上部の「スペクトルペイン」に表示されま

す。 

 

「全参照スペクトルの一致率」チャートでは、サンプルスペクトルと参照データベース内のス

ペクトルとの比較結果が示されます。緑色のバーは、選択した参照スペクトルと同じ化合物の

異なるロットの他のスペクトルとの比較結果を表しています。青いラインは品質管理の基準値

であり、赤いラインはサンプルスペクトルとデータベース内の他のスペクトルとの一致率を示

しています。 
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5 添付ファイルペインの右下にある PDFの添付ファイルをダ

ブルクリックします。  

すると、DEETの安全データシートや関連情報が表示されます。 
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R-(-)-エピクロロヒドリンのサンプルスペクトルと参照スペクトルの QCアナリストによる比較 

 アクション 結果 

1 「参照を選択」ボタンをクリックしてください。  

 

R-(-)-エピクロロヒドリンの参照スペクトルをハイライトして選択

します。 

 

OKをクリックします。 

これにより、R-(-)-エピクロロヒドリンのサンプルスペクトルを開いて、サンプルが期待され

るものであるかを確認するための品質管理比較を行います。 

 

2 次に、QC Expertウィンドウの中央左部にある「新しい比較」をク

リックします。 

 

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

Expertフォルダに移動します。 

 

Epichlorohydrin Sample Spectrum.irfを選択します。 

 

インポートされたスペクトルを ATR-IRに設定し、このオプション

にチェックが入っていることを確認します。  

 

「Open」をクリックします。 

 

選択した参照スペクトルとサンプルスペクトルの一致率は 99.1%で非常に優れていますが、

品質管理の比較結果は「不確定」です。 
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3 情報ボタン🛈をクリックしてください。 

 

ID Expertのポップアップによると、サンプルスペクトルは一致基準を満たしていますが、よ

り一致度の高いスペクトルや近接警告内のスペクトルも存在することが示されています。   

4 ダイアログボックスを閉じるためには、OKをクリックします。  

5 一致率チャートの中で、100%に近いバーの上にマウスを重ねる

と、スペクトルペインに対応するスペクトルが表示されます。  

青いしきい値ラインの上には、緑色と黄色の 2本の線があります。れぞれの線は 2つのヒッ

トを示しています。 

6 一致率チャートの中で緑色のバーをマウスでホバーすると、「R-(-

)-エピクロロヒドリン: 99.1%」というテキストが表示されます。 

 

一致率チャートの緑色のバーは、サンプルスペクトルと参照スペクトルの比較を表していま

す。一致率は 99.1%です。 

7 黄色のバーをマウスでホバーすると、「S-(+)-エピクロロヒ

ドリン: 99.7%」というテキストが表示されます。 

 

黄色のバーは S-(+)-エピクロロヒドリンのスペクトルを示しており、これは R-(-)異性体のエ

ナンチオマーです。Rと Sのエピクロロヒドリンは IRでは区別できません。 
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8 一致率チャートの下にある「レポート作成」ボタンをクリックする

と、デジタル署名付きのレポートが作成されます。  

 

デジタル署名のドロップダウンメニューからユーザー名を選択しま

す。 

 

パスワードを入力します。 

 

サンプル情報を入力します。 

 

9 「OK」をクリックしてレポートを表示します。 デジタル署名が付いた PDFには、以下の情報が含まれています： 

ページ 1 - テストに関する情報 

ページ 2 - スペクトル比較に関する情報 

ページ 3 - 参照スペクトルに関する情報 

 


