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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\Quantitation f
older 

• 外部キャリブレーション UV-Vis 

• 外部キャリブレーション IR 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• 定量 

外部キャリブレーション定量 

外部キャリブレーション定量の実行 

 
 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll 定量ソフトウェアを使用して外部キャリブレーション定量を実行する方法を示します。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 外部キャリブレーションの作成方法 

➢ 定量分析の実行方法 

 
 

背景 

 

Wileyの KnowItAll定量アプリケーションは、さまざまな種類の分析データに対して正

確な定量を行うことができます。  
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UV-Vis 

 アクション 結果 

1  Quantitation（定量）アプリケーションを開くに

は、通常は Quantitation（定量）グループにあるア

イコンをクリックします。 
 

2  新しい外部キャリブレーションボタンをクリックし

ます。 

KnowItAllは、キャリブレーション用のファイルを開くようにユーザーに促しま

す。 

3  C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sam

ples\Quantitation\External Calibration UV-Visフォ

ルダに移動します。 

 

サンプルファイルを選択し、1つだけ未知のファイル

として残します。 

 

「Open」をクリックします。 
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4 「技術パラメーター」のプロンプトウィンドウで： 

• ファイルタイプを UV-Visに設定します 

• 「すべてのファイルにパラメータを適用す

る」にチェックを入れます。 

• OKをクリックします。 
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5 CALIBRATION BAR（キャリブレーションバー）を

クリックして、560 nm周辺のピーク領域を選択しま

す（ドラッグアンドドロップ）。 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 

 

6 次のウィンドウで、画像の右側に示されているよう

にキャリブレーション設定を定義します。   

 

目標単位：ppm 

計算方法：ピークの高さを使用 

 

「次へ>」ボタンをクリックします。 
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7 ファイル名に基づいて、右の列に濃度を入力しま

す。 

（サンプルファイルでは、サンプル名には小数点の

代わりにハイフンが使用されています。したがっ

て、「0-01 ppm」というファイルの濃度は実際には

0.01 ppmです。） 

 

Finish（完了）ボタンをクリックします。 
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8  

 

キャリブレーション曲線の統計データが報告されます。RMSE（平均二乗誤差）が

低ければ低いほど、曲線の適合度が高いです。R2（決定係数）が 1に近ければ近い

ほど、曲線の適合度が高いです。 

キャリブレーション設定ボタンをクリックすると、パラメータをリセットすること

ができます。また、キャリブレーションの保存ボタンをクリックすることで、この

キャリブレーションを将来の使用や共有のために保存することができます。 
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9 分析ファイルのインポートボタンをクリックしま

す。 

 

除外されたファイル（0-05 ppm）を選択します。 

 

「Open」をクリックします。 

 

プロンプトでファイルタイプを UV-Visに設定しま

す。 

 

OKをクリックします。 

 

10  未知の濃度が計算されてマークされます。 

 



 

108658-REV20230929© 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   定量 - 10 

11 Create Report（レポートを作成）ボタンをクリック

するか、Transfer to: （に転送する）を使用しま

す。ReportItを使用すると、オブジェクトを他のデ

スクトップツールにコピー/貼り付けできるレポート

を生成することができます。 

 

注記：  テンプレートを初めて使用する場合、

ReportItアプリケーションにデータを転送する前に以

下の手順を行う必要があります： 

 

[ファイル] > [レポートテンプレートの編集]  

[追加]ボタンをクリックします 

テンプレートファイルの場所に移動します 

Open（開きます） 
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IR 

 アクション 結果 

1 Quantitation（定量）アプリケーションを開

くには、通常は Quantitation（定量）グルー

プにあるアイコンをクリックします。 
 

2 新しい外部キャリブレーションボタンをクリ

ックします。。 

KnowItAllは、キャリブレーション用のファイルを開くようにユーザーに促します。 

3 C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAl
l\Samples\Quantitation\External Calibration 

IRフォルダに移動します。 

 

サンプルファイルを選択し、その中から 1つ

だけ未知のファイル（0.8%）を除外します。 

 

「Open」をクリックします。 
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4 キャリブレーションバーをクリックして、

1696 cm-1周辺のピーク領域を選択します（ド

ラッグアンドドロップ）。 

 

注記：  IR定量では、最も強いピークの使用
は避けるべきです。 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 

 

6 次のウィンドウで、キャリブレーション設定

を定義します： 

 

（目標単位：％ 

計算方法：ピーク面積） 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 

 

7 サンプル名の数字に基づいて、ポップアップ

ウィンドウに濃度を入力します。   

 

Finish（完了）ボタンをクリックします。 
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8  

 

キャリブレーション曲線の統計データが報告されます。RMSE（平均二乗誤差）が低け

れば低いほど、曲線の適合度が高いです。R2（決定係数）が 1に近ければ近いほど、曲

線の適合度が高いです。 

キャリブレーション設定ボタンをクリックすると、パラメータをリセットすることがで

きます。また、キャリブレーションの保存ボタンをクリックすることで、このキャリブ

レーションを将来の使用や共有のために保存することができます。 
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9 分析ファイルのインポートボタンをクリック

します。 

 

除外されたファイル（0.8%）を選択します。 

 

「Open」をクリックします。 
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10  未知の濃度が計算されてマークされます。 
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11 Create Report（レポートを作成）ボタンをク

リックするか、Transfer to: （に転送する）

を使用します。これにより、オブジェクトを

他のデスクトップツールにコピー/貼り付けで

きるレポートが生成されます。 

 

注記：  テンプレートを初めて使用する場合、

ReportItアプリケーションにデータを転送す

る前に以下の手順を行う必要があります： 

 

[ファイル] > [レポートテンプレートの編集] 

[追加]ボタンをクリックします 

テンプレートファイルの場所に移動します 

Open（開きます） 
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標準添加定量 

標準添加定量を実行 
 

このスクリーンショットは、標準添加法の結果を示しています。追加濃度が 0の場合、Y軸の値 26.79は元の未知のサンプル中のシグナル（こ

の場合は鉄）を表しています： 
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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\Samples\
Quantitation folder 

• 内部標準校正クロマトグラム 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• 定量 

内部標準校正定量 

内部標準校正定量を実行 

 
 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll Quantitationソフトウェアを使用して内部標準校正定量を行う方法を示しています。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 内部標準校正の作成方法 

➢ 定量分析の実行方法 

 
 

背景 

 

Wileyの KnowItAll定量アプリケーションは、さまざまな種類の分析データに対して正確な定量を行

うことができます。  
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クロマトグラム 

 アクション 結果 

1 データグループに通常含まれるアイコン

をクリックして、MineItアプリケーショ

ンを開きます。 

 

データベース > 開く を選択します。 

 

[閲覧で開く]ボタンをクリックします。 
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2 C:\Users\Public\Documents\Wiley\Kno
wItAll\Samples\Quantitation\Internal 

Calibration Chromatogram フォルダに

移動します。 

 
Chromatograms For Internal 

Calibration Demo 「内部校正デモ用のク

ロマトグラム」を選択します。 

 

「Open」をクリックします。 

 

レコードのセットを選択します（未知の

ものを 1つ残して選択）、そして、

Transfer to: Quantitation （定量に転送

する）を選択します。 

 
 

 

3 プロンプトウィンドウで[新しい内部校正

を作成]を選択します。 

 

OKをクリックします。 
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4 キャリブレーションバーをクリックし

て、11.3周辺のピーク領域を校正ピーク

として選択します（ドラッグアンドドロ

ップ）。 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 

 

5 キャリブレーションバーをクリックし

て、7.8周辺のピーク領域を内部標準ピー

クとして選択します（ドラッグアンドド

ロップ）。 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 

 



 

108658-REV20230929© 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   定量 - 22 

6 次のウィンドウでは、以下のように校正

設定を定義します： 

（目標単位：％) 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 
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7 ポップアップウィンドウに濃度比を入力

します。   

（なお、サンプル名は濃度に基づいてい

ますが、小数点はアンダースコアに置き

換えられています。「GCICali #6; A3_5」

というサンプル名は、サンプルの濃度が

3.5%であることを示しています。） 

 

完了ボタンをクリックします。 
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キャリブレーション曲線の統計データが報告されます。RMSE（平均二乗誤差）が低ければ低

いほど、曲線の適合度が高いです。R2（決定係数）が 1に近ければ近いほど、曲線の適合度

が高いです。 

キャリブレーション設定ボタンをクリックすると、パラメータをリセットすることができま

す。また、キャリブレーションの保存ボタンをクリックすることで、このキャリブレーション

を将来の使用や共有のために保存することができます。 
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9 MineItのデータベースに戻ります。 

 

残しておいたファイル（未知のファイ

ル）である A2_5を選択してください。 

 

Transfer to: Quantitation（定量に転送す

る）を選択します。 

 

プロンプトで、Calculate concentration

（濃度の計算）を選択します。 

 

OKをクリックします。 
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10  未知のサンプルの濃度が計算され、マークされます。 

 

11 Create Report（レポートを作成）ボタン

をクリックするか、Transfer to: （に転送

する）を使用します。ReportItを使用す

ると、オブジェクトを他のデスクトップ

ツールにコピー/貼り付けできるレポート

を生成することができます。 

 

注記：  テンプレートを初めて使用する場

合、ReportItアプリケーションにデータを

転送する前に以下の手順を行う必要があ

ります： 

 

[ファイル] > [レポートテンプレートの編

集] 

[追加]ボタンをクリックします 

テンプレートファイルの場所に移動しま

す 

Open（開きます） 
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GC-MS 

この演習では、https://arts-sciences.und.edu/academics/chemistry/kubatova-research-group/chrom_ms02.html からサンプルのデータセットをダ
ウンロードする必要があります。  ファイル名には分析物（Guaiacol）の濃度が反映されるように、ファイル名を変更することが役立ちます。 

 

内部標準物は:                       o-Terphenyl（IS）で、保持時間 11.5192分、濃度は 62.0 ug/mlです。 

分析物は:                              Guaiacolで、保持時間は 6.3368分です。 

 

 アクション 結果 

1 Quantitation（定量）アプリケーションを開

くには、通常は Quantitation（定量）グループ

にあるアイコンをクリックします。 
 

2 New Internal Calibration（新しい内部キャリ

ブレーション）ボタンをクリックしてくださ

い。 

KnowItAllは、キャリブレーション用のファイルを開くようにユーザーに促します。 
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3 ダウンロードした GC-MSファイルのフォル

ダに移動します。  

 

右側のスクリーンショットに示されているフ

ォルダを選択してください。 

 

「Open」をクリックします。 
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4 ドロップダウンリストから、分析物の濃度が

最も大きいキャリブランとなるファイルを選

んでください。この例では、

25CALNAA_200.Dとなります。 

 
 

 

5 Raw Spectrum（生スペクトル）パネルか

ら、興味のある成分を選択します。この例で

は、関心のある成分は保持時間 6.45分に TIC

ピークが観察されます。 

 

イオンを選択します。この場合、分子の m/z 

124を選択します。 

 

「次へ >」（左下の角）をクリックしてくだ

さい。 
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6 スペクトルパネルをクリックし、マウスでド

ラッグして、6分から 6.5分の領域にズームイ

ンします。 

 

キャリブレーションバーをクリックしてピー

ク領域を選択します（ドラッグ＆ドロッ

プ）。 

 

「次へ」ボタンをクリックします。 
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7 Raw Spectrum（生スペクトル）パネルか

ら、興味のある成分を選択します。この例で

は、関心のある成分は保持時間 11.5分に TIC

ピークが観察されます。 

 

イオンを選択します。この場合、分子の m/z 

230を選択します。 

 

「次へ」>（左下の角）をクリックしてくださ

い。 

 

8 スペクトルパネルを右クリックします。 

 

「ズームアウト」を選択してください。 
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10 スペクトルパネルをクリックし、マウスでド

ラッグして、10.5分から 12分の領域にズー

ムインします。 

 

内部標準バーをクリックしてピーク領域を選

択します（ドラッグ＆ドロップ）。 

 

「次へ >」ボタンをクリックします。 

 

9 次のウィンドウで、キャリブレーションの設

定を行います。 

 

目標単位：ug/ml（手動で入力してくださ

い） 

計算方法：ピーク面積） 

 

「次へ >」ボタンをクリックします。 
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10 ポップアップウィンドウに、濃度と比率の値

を入力します。 

 

内部基準物の濃度：62 ug/ml 

キャリブレーションファイルの濃度 [ug/ml] 

NA_Cal D 1.60 

NA_Cal C 7.99 

NA_Cal B 40.0 

NA_Cal A 200 

 

Finish（完了）ボタンをクリックします。 
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KnowItAllトレーニング   定量 - 34 

11  

 

キャリブレーション曲線の統計データが報告されます。RMSE（平均二乗誤差）が低け

れば低いほど、曲線の適合度が高いです。R2（決定係数）が 1に近ければ近いほど、曲

線の適合度が高いです。 

「Remove（削除）」セルを使用することで、キャリブレーションからサンプルを除外

することができます。また、「Add Spectrum（スペクトルを追加）」を使用して新し

いキャリブレータを追加することもできます。 

キャリブレーション設定ボタンをクリックすると、パラメータをリセットすることがで

きます。また、キャリブレーションの保存ボタンをクリックすることで、このキャリブ

レーションを将来の使用や共有のために保存することができます。 
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KnowItAllトレーニング  定量 - 35 

12 分析ファイルのインポートボタンをクリック

します。 

 

未知のファイルフォルダーである

11_CLANAB_Unknown.Dを選択して、濃度

を計算します。 

 

「Open」をクリックします。 
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KnowItAllトレーニング   定量 - 36 

13  

 

分析物と内部基準物の濃度比は、分析物テーブルとキャリブレーション曲線上の四角形

のスポットとして表示されます。 
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KnowItAllトレーニング  定量 - 37 

14 「Transfer to: Report（レポートに転送す

る）」をクリックします。 

 

The Internal Standard GC-MS Landscape 

（内部基準 GC-MS ランドスケープ）テンプ

レートを選択してください。 

 

 

 

OKをクリックします。 

 

注記：  テンプレートを初めて使用する場合、

ReportItアプリケーションにデータを転送す

る前に以下の手順を行う必要があります： 

 

[ファイル] > [レポートテンプレートの編集]を

クリックします。 

[追加]ボタンをクリックします 

テンプレートファイルの場所に移動します 

Open（開きます） 

 

 

これは基本的なレポートであり、これらのオブジェクトを選択して他のアプリケーショ

ンにコピー＆ペーストすることができます。 

 


