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本報告書は、日本 自転車振興会から競輪収益の一部である機械工業振興資金の

補助を受けて作成 したものである。
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序

データベ ースは、わが国の情報化 の進展上 、重要 な役割 を果たす もの と期待 されて いる。

今後 、データベ ースの普及 によ り、わが国において健全な高度情報化社会の形成が期待 さ

れ る。さらに海外 に対 して提 供可能なデータベ ースの整備は 、国際的な情報化へ の貢献お

よび 自由な情報流通の確保の観点か らも必要 であ る。 しか しなが ら、現在 わが国で流通 し

て いるデータベースの中でわが国独 自のものは1/4に す ぎな いのが現状であ り、わが国

データベ ースサー ビスひ いてはバ ランスある情報産業の健全な発展 を図 るためには 、わが

国独 自のデ ータベ ースの構築およびデ ータベース関連技術 の研究開発 を強 力に促進 し、デ

ータベ ースの拡充 を図 る必要がある
。

この ような要請 に応 えるため 、(財)デ ータベ ース振興センターでは 日本 自転車振興会

か ち機械工業振興 資金の公 付を受けて 、デ ータベ ースの構築お よび技術開発 について民間

企業 、団体等に対 して委託事業 を実施 して いる 、委託事業 の内容は 、社会的 、経済的、国

際的に重要で 、また地域および産業の発展の促進に寄与す る と考 えられているデ ータベ ー

スの構築 とデ ータベ ース作 成の効率化 、流通の促進、利用の 円滑化 ・容易化な どに関係 し

た ソフ トウェア技術 ・ハー ドウェア技術である。

本事業の推進 に当って 、当財団に学識経験者の方 々で構 成され るデ ータベ ース構築 ・技

術開発促進委員会(委 員長 東京工科大学教授 西野博二 氏)を 設置 して いる。

この 「イオ ンク ロ マ トグ ラ フ ィー ・デ ー タベ ース 構築 」は平 成 元 年 度 の デ ー タベ ースの

構築促進 および技術開発促進事業 と して、当財団が株式会社科学新聞社に対 して委託実施

した課題の一つ である。この成果が 、データベ ースに興味をお持 ちの方 々や諸分野の皆様

方のお役 に立てば幸 いである。

なお 、平成元年度デ ータベ ースの構築促進お よび技術 開発促進事業で実施 した課題は

次表の とお りである。

平成2年3月

財団法人 デ ータベ ース振興セ ンター



平 成元年度 デ ータベ ー ス構 築 ・技術 開発促 進委託課 題

分 野 課 題 名

社 会

1気 候情報デ ータベ ースの構築

2電 磁波環境障害 に関す るデータベ ースの構築

3災 害情報 シソーラスの構築

4意 味情報 を中核 と した医療評価データベ ース とコ ミュニケーシ ョン

システムの構築

5ハ ンデ ィキャ ップパ ーソンの情報ニ ーズに即 した ライ フサポ ー トデ

ータベ ースの構築

6博 物館情報 データベ ースシステムの構築

7中 央省庁での電子計算機利用に関する報告書のデータベース化

地域活性化

中小企業振興

8沖 縄地域における文化情報デ ータベ ースの構築

9九 州地域の人材情報デ ータベ ース構築 に関す る調査研究

10高 岡市商圏デ ータベ ースの構築

11地 域の物産 ・人材 ・文化情報のデ ータベ ース構築 と新 しい地域間

交流推進 に関す る調査研究

地 図 12マ ルチメ デ ィア型地図デ ータベ ース構築のための調査研究

エ ネル ギ ー ・資 源 13燃 焼技術 と燃焼装置設計のデータベ ース作成

部 品 ・材 料

14技 術支援 システムにおける産業機械部 品デ ータベ ースの構築

15マ イクロコ ンピュータのプログラマブル周辺 デバイスのデータベ ー

ス構築

標 準 化

16イ オ ン クロ マ トグ ラ フ ィー ・デ ー タベ ース の構 築

17CD-ROMマ ル チ メ デ ィア デ ー タ フ ォ ーマ ッ トの 調 査

海 外 18デ ータベースの構築 のためのター ミノロジーの調査研究

技 術

19異 種デ ータか ら構成 され るデ ータベ ースの総合 的処理技術に関す る

調査研究

20バ イナ リモ デルにi基づ く先端的文書検索 システムの開発



16 「 イ オ ン ク ロ マ ト グ ラ フ ィ

タ ペ ー ス の 構 築 」

●=フ ー

16.1概 要

イオ ンクロマ トグラフ ィーは、水溶液 中の無機陰イオン、無機陽イオ ン及び有機陰イオ

ンな どを低交換容量のイオ ン交換体で分離 して検出する分析方法 で1972年 にスモ ニル

(H.Small)ら に よって開発 された ものであ る。

その後 、この分析法 の簡易性 、迅速性及び検出感 度の高い ことな どの理 由か ら、飛躍的

な発展 と普及 を続 けてお り、わが国におけるその分析装置の稼動台数は約3,000台 、

これにたず さわ る分析技術者は約3,500人 と推定 され る。

このよ うな現状か ら、イオ ンクロマ トグラフ ィーの標準化 に関する検討 も行 われてお り、

1988年 にはISO(国 際標準化機構)よ りその標準化(案 〉が提示 されて いるが 、国

内にお いて もJIS(日 本工業規格)を 中心 に して厚生省 、農林水産省 、環境庁等 におけ

る公定分析法 として採用 されつつあ る。一方 、社団法人 日本分析化学会イオンクロマ トグ

ラフ ィー研究懇談会(委 員長 武藤義一)で は 、"イ オンクロマ トグラフ ィーデ ータブ ッ

ク"の 出版 を企画 し、現在 その執筆 とデ ータの収集な どが進め ちれて いる。

以上のよ うに 、イオ ンクロマ トグ ラフ ィの進歩 と普及 によるデータ数の増加 、デ ータの

質的向上 を目的 と した標準化な どを背景に し、イオ ンクロマ トグラフ ィー研究懇談会 の協

力 によって収集 と編集 を経た分析 データを基礎に し、よ り広範囲で情報量の多 い分析 デー

タベ ースの構築 の必要性が考察 され る。

16.1.1研 究 の目的 とその内容

イオンクロマ トグラフ ィーは、水溶液中の無機陰 イオ ン、無機陽 イオン及び有機 陰イオ

ンな どをイオ ン交換体 を用 いて分離 したのち、種 々の検出器 で連続的に検出 し、各種 のイ

オ ンの定性又は定量分析 を行 う手法であ り、多数の イオ ン種 を同時に分析で きる特徴 があ

るこ とか ら、その学術的な価値は非常に高 く、且つ実用的な応用範囲は極めて広い。特 に、

地下水 、河川水 、飲料水 、湖沼水 、海水 、雨水及び雪な どのなかに含 まれてい る各種 イオ

ンの分析には不可欠 な方 法にな っている。

したがって 、今後 イオ ンクロマ トグラフ ィーによ り得 られ る分 析データは 、膨大な数に

達す ることが予想 され るこ とか ち、これ らの分析デ ータの標準化対策は急務 と考 えちれ る。

一1一



このため 、イオンクロマ トグラフ ィーの分析 デ ータの標 準化の一貫 として 、データベ ー

スの構築 を企画 した 。

基本的には 、純水 、標準溶液 、環境化学 、医学 、薬学 、生化学 、農芸化学 、食品化学 、

工業化学 、電子工業 、原子力産業 、バ イオテクノロジー及び分析条件(装 置 、溶離液 と流

量 、カラム とカラム温度 、イオンの濃度な ど)な どのデ ータベ ースを構築す る。

これ らのデ ータベ ース をもとに、パ ソコン上で元素周期律表 に基づ く元素記号 、族 、原

子番号 、単原子イオ ン、多原子イオンな どの検索キーワー ドの他 に、実用性の ある機種別

(メ ーカ ー別又は原理別)な どの検索 ソ フ トも開発する。

16.1.2実 施体制 ・委員会構成

データベ ースの構築のためのデータの収集及び採択 、編集作業 を円滑 に進め 、更にデー

タベ ースの構築 と機能評価を行 うため に、次 のよ うな構築委員会 を構成す ると共 に、小委

員会を構成 して研究調査 と実務 を行 った 。各委員会の構成は次の通 りで ある.
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イ オ ン ク ロ マ トグ ラフ ィー ・デ ー タベ ー ス構築 委 員会

番号 氏 名 所属団体又は会社等名 役 職 名'

1

(委員長)

鈴 木 義 仁 山 梨 大 学 工 学 部 教 授

2 武 藤 義 一 埼 玉 工 業 大 学 学 長

3 本 間 春 雄

日本アナ リス ト(株)

分 析 技 術 研 究 所 所 長

4 及 川 紀久雄

新 潟 薬 科 大 学

環 境 衛 生 学 部 助 教 授

5 高 井 信 治

東 京 大 学

生 産 技 術 研 究 所 助 教 授

6 鈴 木 啓 子 理 化 学 研 究 所 分析 技師

7 金 子 忠 司 (株)ベ ル システム研究所 社 長

8 加茂前 長 修 安 部 商 事(株) 部 長

9 松 下 駿 東 ソ ー(株) 課 長

10 徳 田 俊 夫 昭 和 電 工(株) 主席研究員

11 後 藤 良 三 東 亜 電 波 工 業(株) 主 任

12 梶 原 久 雄 横 河 電 機 く株) 課長代理

13 高 田 芳 矩 (株)日 立 製 作 所 副 技師長

14 八 木 孝 夫 (株)島 津 製 作 所 課 長

◎事務局 東京都港区浜松町1-8-1株 式会社 科学新聞社内
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デ 夕 べ ス 構 築 小 委 員 会

番号 氏 名 所属団体又は会社等名 役 職 名

1

(委員長)

鈴 木 義 仁 山 梨 大 学 工 学 部 教 授

2 本 間 春 雄

日本 アナ リス ト(株)

分 析 技 術 研 究 所 所 長

3 及 川 紀久雄

新 潟 薬 科 大 学

環 境 衛 生 学 部 助 教 授

4 高 井 信 治

東 京 大 学

生 産 技 術 研 究 所 助 教 授

5 金 子 忠 司 (株)ベ ルシステム研究所 社 長

6 加茂前 長 修 安 部 商 事(株) 部 長

7 徳 田 俊 夫 昭 和 電 工(株) 主席研究員

8 後 藤 良 三 東 亜 電 波 工 業(株) 主 任

科学新聞社 東京都港区浜松 町1-8-1編 集長:宮 古元俊

担 当:佐 藤重徳

16.1.3委 員会運営概要

次 のよ うに 、データベ ース構築のための作業 を進め るため委員会 を開催 した。以下 に各

委 員会の活動状況の報告 を開催順序に従 って 、その議事概要 を記載す る。

■ データベース構築委員会議事録(第1回)(平 成元年8月29日 、16:10-17:30)

場 所:東 京都品川 区西五反 田2-6-8東 興ホテル会議室

出席者:鈴 木(義)、 武藤、本間 、及川 、鈴木(啓)金 子 、岡田(代 理)、 徳 田、後藤、

高 田、八木 、各委員及び科学新聞社

経過報告:本 委 員会 を持つ ことにな った経過等について 、当事者の科学新聞社社長 よ り挨

拶があ り、次いで イオンクロマ トグラフ ィー研 究懇談会 ・武藤委員長 よ りデ ータベ ース

構築 につ いて協力 していくことな どを含め 、各位に要請 された 。
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本間委 員よ り本委員会は イオ ンクロマ トグ ラフ ィー研究懇談会 を親委員会 とす る構築委

員会であることの説 明 と通産省の開発事業 となるに至 った経過の説明があ った。

協議事項=

(1)委 員の委嘱につ いて 、データベ ース構築委員会名簿(案)に つ いて

説明 があ り、藤 田委員 を八木委員に変 更の うえ各委員 よ り承認があ った。

(2)委 員長に鈴木(義)委 員 とす ることを決めた 。

(3)金 子委員 よ り、デ ータベ ースの ソフ ト開発につ いての事業予定の説明があった。さ

らに、内容につ いては次 回に検討す るこ ととした。データとして集録すべ き事項 につ

いて各委員に検討 を依頼 した。

(4)次 回会議 日を9月22日(火),15:00よ り開催す ることとした 。場所 は追 っ

て通知す る。(葵 荘)

(5)そ の他 、(次 回までに就任承諾書 、経歴書 を提 出のこ と)。

■ デ ータベ ース構築委員会議事録(第2回)(平 成元年9月22日 、15:10-17

30)場 所:港 区赤坂1-5-11葵 荘

出席者:鈴 木(義)、 武藤 、本間 、高井 、鈴木(啓)、 金子 、加茂前 、徳 田、後藤 、梶

原 、高田 、八木 、各委員及び科学新聞社

第1回 会議 ・議事録 を承認 した 。なお 、第2回 以降 の議事録 につ いては科学新聞社(佐

藤)が 担 当す ることとした 。

議 題(1)

(1)デ ータベースの構築 に当た っての基本方針につ いて(確 認)

金子委 員よ り、

①デ ータブ ックの クロマ トグラム を基 としイメ ージと して取 り込む

②システム ・データファイル ともに 当面FD(FlopPyDisk)と し、CD

(CompactDisk)に ついては今後の課題 と して併せて検討す る、な どの内

容の確認 を願 いた い旨の提案があ り検 討の結果 、これ を承認 した 。

(2)議 題1)に 関連 して、

クロマ トグラム をイメージスキャナで読み込み 、デ ータファイル化 した場合のクロマ

トグ ラムの実際 を金子委員に提出を依頼 した。

(3)シ ステムの検索 ・機構な どにつ いて 、
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デ ータベ ースの検索 ソフ トは使用者の便利 ・容易 ・簡便 さ等 をもとに構築す るので

キーワー ドの選定 を含め検索の フローチャー トを検討す ることとした 。これ につ いて

は 、各委員に10/10日 まで に、検索方法につ いての提案 を(科 学新聞社宛)お 願

いす る ことと した。

(4)小 委員会 について 、

検索の方法等 、デ ータベ ースの ソフ トを検討す るため 、小委員会 を設けるこ ととし

次の各委員 を当て ることとした。

鈴木(義)、 本 間、高井 、及川 、金子 、加茂前 、徳田 、後藤 。なお 、小委員会は10

/24日(火)15:00、 日本アナ リス ト(株)で 開催を決めた。

■ デ ータベ ース構築小委員会議事録(第1回)(平 成元年10月30日(月)12:0

0よ り15=20)

場所:東 京都品川 区西五反田 田原 ビル 日本 アナ リス ト(株)

出席委員=鈴 木(義)、 及川 、本間 、高井 、金子 、徳田、後藤 、及びベル システム研究 、

所 な らびに科学新聞社の関係者

議題:デ ータベースの基本設計について、

① 金子委員 よ り、数種の クロマ トグ ラムのスキ ャナーによる読み込 み、ファイルか ら

のCRT表 示の提示が あった。

CRTの 画面のみでな く、ハ ー ドコピーの要望が あ り、次 回に提 出す ることと した 。

② 金子委員よ り、検索法 について提案があ った。また 、各委員 よ り提出された検索法

キーワー ドを配布 した 。これ らの案 を比較検討 し、次 回に検索 システム(案)の 提 出

を依頼 した 。

なお 、検索の方法 を確定す るには集積デ ータ内容の詳細が必要で 、とりあえず 、1

1月20日 まで に50-100程 度のデ ータを使用 し検索法の作成をす るよ う依頼 し

た。

③ 次 回予定:12月15日(金)15:00、 日本アナ リス ト(株)

■ データベ ース構築小委員会議事録(第2回)(平 成元年12月15日(金)15:00

よ り16=30)

場 所:東 京都品川区西五反田 田原 ピル 日本 アナ リス ト(株)
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出席者:鈴 木(義)、 及川 、本間 、高井 、金子 、加茂前 、徳田、後藤及びベル システム

研究所な らびに科学新聞社の関係者

議題:デ ータベースの ソフ ト ・検索 につ いて、

① 金子委員 よ り、具体的なクロマ トグラムの取 り込み法及びCRT画 面表示 、ハ ー ド

コピーの提宗があった 。

② これ を基 に、意見交換 、ソフ ト内容について研究討議 を行 った 。また 、早急 に取 り

込みデ ータを選定す る と共に、デ ータファイル化する作業 を行 うこ とと した。

③ なお 、今年度の構築委 員会 の報告内容に盛 り込 む事 が出来 よ うに、デ ータ ・ブ ック

の編集作業をお願 いす ることとした 。

④ 次回に、100-200程 度のデータを取 り込んだ もの を基 に、最終報告の内容の

詰め を平成2年2月28日(水)15:00よ り行 うこ とと した。

■ デ ータベース構築小委員会議事録(第3回)(平 成2年2月28日(水)15:00

よ り17:20)

場 所:東 京都品川区西五反田 田原 ビル 日本アナ リス ト(株)

出席者:鈴 木(義)、 本間 、金子 、加茂前 、徳田 、後藤及びベル システム研究所 な らび

に科学新聞社関係者

報告事項

① 検索 キーワ ー ドにつ いて、デ ータ提 出の各社 に再校正をお願 い した ことの報告があ、

った 。

② 前回以後の経過 につ いて報告があ った。

協議事項

① 平成2年3月20日 をめ どに、最終報告書に記載できる内容 の詰め を行 った。

なお 、最終報告書内容 については委員会で承認 を願 うことと した 。

② 金子委 員よ り、構築 したデ ータベ ースのシステム内容につ いて説明があ り、これに

っいてモ デル システム を試用 してクロマ トグラム読みだ し、クロマ トグ ラフ ィー条件

キーワー ドによる検索 、プ リン トアウ トの実演 を行 った。

③ これ に関連 して 、キ ーワー ドのメーカ ー別索引に、No.98そ の他 を追加す る。

デ ータを取 り込みの際の不都合なベ ースラインについては本間委員に校正を依頼す る

ア ミノ酸やカ タカナ名の試薬等の略号の表記 を考慮す る等 を決めた.
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④ 小委員会 と しては 、今 回のシステム内容 を了承 し、次回委員会で承認 を願 うことと

し、今年度 としては 、取 り込み100デ ータの ファイル を検索用 として システム とと

もに提 出することを承認 し、今年度の作業は終了 した こととした 。これ に関連 して 、

今年度用意 したデ ータ500を 早急 に取 り込 む作業 を進め ること、次年度以降にお い

て継続 してイオンクロマ トグラフ ィーデ ータのデータベ ース化 を検討することな

どを決めた 。

⑤ 今年度の最終の委員会 を平成2年3月20日(火)14:00よ り開催の予定 とし

た。

■ データベ ース構築委員会議事録(第3回)(平 成2年3月20日(火)14:10-

17:00)

場 所=東 京都 中央区銀座8-4-2日 航ホテル 会議室

出席者:鈴 木(義)、 本間 、金子 、加茂前 、後藤 、梶原 、高田、松下(代 理)各 委員及

びベルシステム研究所な ちびに科学新 聞社関係者

報告事項=第1回
、第2回 、第3回 デ ータベ ース構築小委員会の議事 内容につ いての経

過報告があった 。

議 事

(1)デ ータベ ースの システムにつ いて 、委 員長 よ り構 築小委員会 での審議 ・経過説明

と構築 内容につ いての概要 と金子委 員よ りデータベ ースの検索方 法 とシステムの特徴

についての説明が あ り了承 された 。

(2)提 出されたシステム ・データをもとに、クロマ トグラムの検索の実演 を行 った 。

なお 、このデ ータフ ァイル(FD)を 各委員(希 望者)に 配布 し、それぞれ検討 した

結果 を本 間委員宛意見 と して提 出を依頼 した 。

(3)編 集 を終 えた約500デ ータの取 り込み を今後 、継続 して行 い完成 させ ること、

この為の予算措置 としてデ ータベ ース振興 センターに来年度 も申請 をす るが、採択 さ

れなか った場合 にも科 学新聞社が事業 と して行 うことな どを了承 した。

(4)本 システムは
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監修:日 本分析化学会イオンクロマ トグラフ ィー研究懇談会

編集=イ オ ンクロマ トグラフ ィー ・デ ータベ ース構築委員会

発売=科 学新聞社

開発:ベ ル システム研究所

とした。

(5)本 委員会は本年度の業務 を終了 したので解散す るが、デ ータの編集 は今後 に継続

が必要なので イオ ンクロマ トグラフ ィー研究懇談会 内に設置 を提案す るこ ととし、構

築 内容等 につ いては討論会な どの機会 に会員 に公表す ることと した。

16.2デ ータ の収 集 と選 択

16.2.1オ リジナルデータの収集

イオンクロマ トグ ラフ ィーでは、カ ラムの種類 、性状 、分析条件等の違 いによ り溶離す

るピークの位置や形状が異な って現れ る。

データデ ィス クに採録のデ ータは 、データがその まま使え(生 のデータで あ り)各 社間

の相 互の クロマ トグラムの比較が可能であ り、さちに、使用者が測定 したデ ータとの参照

が容易で あることに配慮 している。

これ らの要件 を満たす には 、

(1)デ ータの収集に当た って、各メーカー毎にイオンクロマ トグラフ ィーの装置 を用

いて直接測定 したデータのみ を採録す る。

(2)カ ラムや分析条件 を統一 した記述 とす る他 、試料につ いての前処理方法な どを明

確 に記載す る。

(3)こ のためには、デ ータ収集の際に統一 した書式 に従が って クロマ トグラム を記載

す る。

等の配慮 を した。

次の表 はデ ータ採録の際に用いたフ ォーマ ッ トである。この オーマ ットに したがっ

てデ ータに関す る記述内容の統一 をはか った 。
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遷移 金属 イオ ン及 び希土類 イオ ンの同時分 析
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〈 測 定 条 件 〉

装 置:Dionex4000iイ オンクロマトク、ラフ

カ ラ ム:HPICCS5(25cmX4mmLD.)

溶 難 破:ク 、ラシ、エントA:H20,B:0.006Mヒ 。リシ"ンシ、力}しホ、ン酸/0.05M酢 酸 ナトリウム ほ か

溶 離 液 流 量1.Oml/min

検 出 器UV/VIS(520nm,0.5AUFS)

試 料 注 入 量50μ1

カ ラ ム 温 度 室 温

資 料 提 供 安 部 商 事 ㈱

〈 備 考 〉

反 応 試 薬PAR

図 ク ロ マ トグ ラ ム 採 録 の フ ォ ー マ ッ トの 記 載 例

16.2.2デ ータの選択

デ ータの測定(生 デ ータ)に つ いては、1989年 にお いて 、わが国でイオ ンクロマ ト

グラフィーの装置 を市販 ・製造 しているメーカ ーに協力を依頼 し、種 々の種類 の試料 につ

いて、広い範囲の分野 をカバ ーしたデ ータを収集す ることを目標 と した 。

収集デ ータは各メ ーカーに よって各 々特徴が あ り、デ ータの評価は各社の 自賛す るもの

になると予想 された 。そこで収集 データの取捨選択の必要は 、当然起 きる問題であ り、ま

た 、データの編集上の修正や再測定 と合わせてデータ採否の選定は、イオ ンクロマ トグラ

フ ィー研究懇談会 のデ ータブ ック編集委 員会のメ ンバ ーと兼任委員に委嘱 して行 うこ とを

構築委員会で取 り決め た。
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デ ータを収集 に参加 したメ ーカーは次の各社(委 員)で ある。

本 間

鈴 木

加茂前

松 下

徳 田

後 藤

梶 原

高 田

八 木

雄

子

修

駿

夫

三

雄

矩

夫

春

啓

長

俊

良

久

芳

孝

日本アナ リス ト(株)

理化学研究所 有機分析室

安部商事(株)

東 ソー(株)

昭和電工(株)

東亜電波工業(株)

横河電機(株)

(株)日 立製作所

(株)島 津製作所

16.3.キ ー ワ ー ドの 選 定

利用者か らの検 索を容易 とす るには適切なキーワー ドを作成す ることが最 も重要で ある。

過去 のイオ ンクロマ トグ ラフ ィーのデータを分類整理す ると共 に、委員会審議(第2回 構

築委 員会 、第1回 、第2回 小委員会)を 重ねて、データ検索 の根幹 となるキーワー ドを作

成 した。

16.3.1デ ータの分類

キ ーワー ドは検索法 を考慮 し、分類整理 した。

各メ ーカ ーよ り収集 され るデータを整理す るため図3-1に 記載す る項 目に よって分類 し

た 。この分類表は分野 、陽イオン、陰イオン、有機バイオ関係イオンな どの項 目(周 期律

表)、 測定条件 、測定機 器メ ーカーな どの項 目(メ イ ンキ ーワー ド)で 構成 され 、本デ ー

タベ ースの検索法の構築の主要 な分類 ・整理 となっている。
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撞 索条 件 テー ブル

分 野

陽 イオ ン

有機 ・バ イオ 関係 イオ ン

元 素(ア イウエオ 順)

元 素(周 期律 表)

測定条件

プ ラス1価 イオ ン

プ ラス1価 イ オ ン

プ ラ ス3価 以上 の イオ ン

錯 イオ ン及 び 錯化 合物

脂 肪 族 カ ル ボ ン 酸(モ ノカJlボン酸)

脂 肪族 カル ボ ン酸(ジ 加レボン酸、他)

芳 香族 カル ボ ン酸

溶離液

検出器
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各基本項 目は索引系統 図(図3-1)に したが って分類 されている。1例 として陽イオ

ンについて記載す る。基本項 目陽イオ ンは次図の ように分類 され、さちに陽イオン1価 、

2価 、3価 以上のイオ ンの検索用のキ ーワー ドが用意 されて いる。

キ ーワー ド細 目の1例 としていかにプ ラス1価 、2価 、3価 イオンの検 索用のキ ーワ ー

ドを図3-1、 図3-2、 図3-3、 に記載 した。

TB21<<<一 般(プ ラス1価 イ オ ン)>〉>

oo1:Li+(リ チ ウム)

002:Na+(ナ トリウム)

003:K+(カ リウム)

004:Rb+(ル ビジ ウウ ム)

005:Cs+(セ シウム)

099:一 般(プ ラス1価 イオ ン)す べ て

図3-1

TB22<<<一 般(フ.ラ ス2価 イオ ン)>>〉

001:Be2+(ベ リ リ ウ ム)

002:Mg2+(マ グ ネ シ ウ ム)

003:Ca2+(カ ル シ ウ ム)

004:Sr2+(ス ト ロ ン チ ウ ム)

005:Ba2+(バ リ ウ ム)

006:Sn2+(ス ズ)

007:Pb2+(鉛)

008:Po2+(ポ ロ ニ ウ ム)

099:一 般(プ ラ ス1価 イ オ ン)す べ て

図3-2
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TB23<<<一 般(プ ラ ス3価 以 上 の イ オ ン)>>>

001:Al3+(ア ル ミ ニ ウ ム)

002:Ga3+(ガ リ ウ ム)

003:Ge3+(ゲ ル マ ニ ウ ム)

004:In3+(イ ン ジ ウ ム)

005:Sn4+(ス ズ)

006:Sb3+(ア ン チ モ ン)

007:Sb5+(ア ン チ モ ン)

008:T13+(タ リ ウ ム)

009:Bi3+(ビ ス マ ス)

099:一 般(プ ラ ス3価 以 上 の イ オ ン)す べ て

図3-3

16.3.2検 出器キーワー ド

検出器のキ ーワー ドとして 、図3-4に 記載 のよ うに、現在使用 されている検 出器 、今

後使用 され る見込みの検出器な どを選定 し、メ ーカー別 に登録出来るよ うに した。

TB73<<<検 出 器 >>〉

001:電 導 度 検 出器(CDT)

002:紫 外 ・可 視 吸光 度 検 出器(UV/VIS)

003:電 気 化 学 検 出器(ECD)

004:屈 折 率 検 出器(RI)

005:螢 光 分 光 光 度 検 出器(FLD)

006:そ の他

図3-4
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16.3.3分 析 法キ ーワー ド

イオンは 、溶液の性質 によってイオ ン状態が変化す る。イオンクロマ トグラフ ィーでは

イオ ン状態 を変化 させて分析す ることが多い。このため 、イオンをどんな状態で分析すべ

きか を知 る事が分析技術 者に求め られ る。本データベ ースが 、この指針 となるデ ータを容

易 に提供 出来 るようにす ることが重要な課題である。そこで溶離液のpHに よってイオン

の価数が変わ った り、溶 離液に対 イオ ンを加 えてイオ ン対 を生成させ て分離す る等の方法

等分析モー ドか らの検索 が出切 るよ うなキーワードを作成 した 。その 内容 を次 に示す 。

TB70<<<測 定 条 件

OOI:カ ラム の種類

002:海 難 液

003:検 出 器

図3-5

TB71<<<カ ラ ムの 種類

OOI:イ オ ン交 換

002:イ オ ン排 除

003:イ オ ンペ ア

図3-6

図3-5は 測 定条 件 の キ ー ワ ー ドを 、図3-6は イオ ン ク ロマ トグ ラ フ ィーに使 用 した

カ ラム の種 類 の キ ーワ ー ドを 、図3-7は 海 難 液 につ いて のキ ーワ ー ドで あ る 。
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OOI:炭 酸 系

002:硫 酸 系

003:硝 酸

004:ホ ウ酸 系

005:リ ン酸 系

006:過 塩素 酸

007:ア ンモ ニ ア

008:フ タル酸 系

009:グ ル コ ン酸 系

010:酒 石 酸 系

011:p－ ヒ ドロ 安 息香 酸

012:p－ トル エ ンス ル ホ ン酸

013:ア セ トニ ト リル

014:エ チ レン ジ ア ミン

015:シ ュウ酸

016:ク エ ン酸

017:乳 酸 系

018:ブ チル 酸系

019:酪 酸 系

020:TBAH

図3-7

図3-5、 図3-6、 図3-7の キーワー ドを順次選定 を行 うと、どんな状態で分析が

実施 されたかをクロマ トグラム と して知ることが出来 る。
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16.3.4元 素別 のキーワー ド

無機化合物は構成元素の種類が多い周期律表や元素名による検索 も簡易な実用 的な方法

と考 え られ る。検索は周期律表お よび元素名のアイウエオ順 に配列す ることに した。

-
日
H

2

He
3

Li

4

Be
5

B

6

C

7

N

8

0

9

F

10

Ne
11

Na

12

門9
13

01

14

Si

15

P

ユ6

S

17

C1

18

0r
19

K

20

Ca

21

Sc

22

Ti

23

∪

24

Cr

25

Nn

26

Fe

27

Co

28

M

29

Cu

30

Zn

3ユ

Ga

32

Ge

33

自s

34

Se

35

Br

36

Kr
37

Rb

38

Sr

39

Y

40

Zr

4ユ

Nb

42

門O

43

Tc

44

Ru

45

Rh

46

Pd

47

自9

48

Cd

49

1n

50

Sn

51

Sb

52

Te

53

1

54

×e
55

Cs

56

Ba

72

Hf

73

Ta

74

w

75

Re

76

0s

77

1r

78

Pt

79

0u

80

Hg

81

Tl

82

Pb

83

Bi

84

Po

85

自t

86

Rn
87

Fr

88

Ra

ラ ンタニ ド
57

La

58

Ce

59

Pr

60

Nd

61

Pm

62

Sm

63

Eu

64

Gd

65

Tb

66

DU

67

Ho

68

Er

69

Tm

70

Yb

71

Lu

アクチニ ド
89

0C

go

Th

91

Pa

92

u

93

Np

94

Pu

95

自m

96

Cm

97

Bk

98

Cf

99

Es

100

Fm

101

Hd

102

No

103

Lr

図3-8
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TB50 <<<

1:ア インスタイニウム

2:ア エン 亜 鉛

3:ア クチニウム

4:ア スタチン

5:ア メリシウム

6:ア ルコ、ン

7:ア ルミニウム

8:ア 〉チモン
じ

9:イ ッテルヒ、ウム

10:イ ットリウム

11:イ オウ 硫 黄

12:イ リシ、ウム

ユ3:イ ンシ、ウム

14:ウ ラン

15:エ ルヒ、ウム

16:エ ンソ 塩 素

17:オ スミウム

18:カ ト、ミウム

19:カ リウム

20:カ リホルニウム

21:カ ルシウム

22:力 、 ト、リニウム

23:カ 、リウム

24:キ ュリウム

25:キ セノン

26:キ ン 金

27:ギ ン 銀

28:ク リフ。トン

29:ク ロム

30:ケ イソ ケイ素

31:ケ 、ルマニウム

32:コ ノ、、,しト

33:サ マリウム

34:サ ンソ 酸 素

35:シ ュウソ 臭 素

36:シ 、スフ。ロシウム

37:シ 、ルコニウム

38:ス イギ ン 水 銀

39:ス イソ 水 素

40:ス カンシ、ウム

41:ス ス、

42:ス ト0ン チウム

43:セ シウム

44:セ リウム

45:セ レン

46:タ リウム

47:タ ンク、スチン

48:タ ンソ 炭 素

49:タ ンタル

50:チ ッソ 窒 素

51:チ タン

52:ツ リウム

53:テ クネチウム

54:テ ッ 鉄

55:テ ルビ、ウム

56:テ ルル

57:ト リウム

58:ド ウ 銅

59:ナ トリウム

60:ナ マリ 鉛

61:ニ ッケル

62:二 才フ、

63:ネ オシ、ム

64:ネ オン

元 素(ア イ ウ エ オ 順)>>>

Einsteinium.

Zinc

Actinium

Astati ,ne

Americium

Argon

Aluminium

Antimony

Ytterbium

Yttrium

Sulfur

Iridium

Indium

Uranium

Erbium

Chlorine

Osmium

Cadmium

Potassium

Californium

Calcium

Gadolinium

Gallium

Curium

Xenon

Gold(Aurum)

S

n

C

t

m

r
l

b

b

r

n

r
l

S
d

f

a
d

a

m

e

U

E

Z

A

A

A

A

A

S

Y

Y

S

I

I

U

E

C

O

C

K

C

C

G

G

C

X

A

Silver(Argentum)Ag

Krypton ロ
Chromium

Silicon

Germanium

Cobalt

Sarnarium

Oxygen

Bromine

Dysprosium

Zirconium

Mercury

Hydrogen

Scandium

Tin(Stannum)

Strontium

Caesium

Cerium

Selenium

Thallium

r

r
i

e

O

m

r

y

r

g

C

n

r

S

e

e
l

K

C

S

G

C

S

O

B

D

Z

H

H

S

S

S

C

C

S

T

Tungsten(Wolfram)W

Carbon

Tantalum

Nitrogen

Titanium

Thulium

Technetium

Iron(Ferrum)

Terbium

Tellurium

Thorium

Copper(CUPrum)

Sodium

Lead(Plumbum)

Nickel

Niobium

Neodymium

Neon

a

i

m

C

e
b

e

h

U

a

b

i

b

d

e

C

T

N

T

T

T

F

T

T

T

C

N

P

N

N

N

N

65:ネ フoツ ニウム

66:ノ ーへ、リウム

67:ハ ッキン 白 金

68:ハ フニウム

69:ハ"一 クリウム

70:ハ 、ナシ"ウ ム

71:ハ 、リウム

72:ハ 。ラシ、ウム

73:ヒ ソ ヒ素

74:ヒ"ス マス

75:フ ェルミウム

76:フ ッソ フツヌ§

77:フ ランシウム

78:フ 。ラセオシ、ム

79:フ 。ルトニウム

80:フ 。[】トアクチニウム

81:フ 。[1メチウム

82:ヘ リウム

83:マ へ、リリウム

84:ホ ウソ ホウ素

85:ホ ルミウム

86:ホ 。ロニウム

87:マ ク、ネシウム

88↑ マンカー'ン

89:メ ンテ、レヒ、ウム

90:モ リフ、テ、ン

91:ユ ウ[1ヒ。ウム

92:ヨ ウソ ヨウ素

93:ラ シ、ウム

94:ラ ド ン

95:ラ ンタン 、

96:リ チウム

97:リ ン

98:ル テチウム

99:ル テニウム

100:ル ヒ、シ、ウム

101:レ ニウム

102:ロ ーレンシウム

103:ロ シ、ウム

図 3-9
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16.3.5メ ーカー別

イオ ンのクロマ トグラムで も、使用 した装置 ・方法や測定条件 によって保持時間や ピー

ク形 状な どが異な る。各 自の装置で測定 された クロマ トグラム と基準の クロマ トグ ラム と

の比較 の必要性や 、他の装置で測定 した クロマ トグラム との比較 を容易にす るためメ ーカ

ー別 の装置 をキーワー ドと して検索に採用 し
、その装置 によるクロマ トグラム を検索 でき

るよ うに配慮 した。

TB80<<<測 定 器 メ ーカ ー 別>>〉

001:安 部 商 事/Dionex

OO2:島 津 製 作 所

003:昭 和 電 工

004:東 亜 電 波工 業

005:東 ソ ー

006:日 立 製作 所

007:横 河電 機

098:そ の 他の メ ーカ ー

図3-10
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●

16.4検 索 法 の 一 例

[デ ータ ・ペ ースの検索方法の概要]

デ ータ ・ベ ースの検索の特長 とその概要の項 目の説 明を記載す る。操作の流れ図に沿 っ

て説明文 を記述 した。

1-1条 件の選択

検索条件を分野 、種類別 に整理 を行ない簡単に索引できるテ ー

ブル と して表示す る。

テ ーブル中 よ り条件 を簡単 に選択す ることがで きる。テーブル

のひ とつ として周期律表か らも条件 を選択することがで きる。

検索条件のテ

ーブル

(1-1)

検索条件の選

択 、削除

(1-2)

検 索 され た サ

ンプ ル の

表題 の 表示

(2-1,2-2)

グ ラ フ 、測 定

条件 の 表示

(3-1,3-2)

前処理の表示

(3-3)

1-2検 索

検索条件の追加 または削 除が実行 され ると、瞬時に検索結果

(条 件に該 当す る表題数)が 表示 され る。

検索条件の選択時 、その個別の条件での検索 を行い該 当す る表

題のな い場合 は 、条件の追加がで きないよ うに して ある。

2-1表 題の表示

現在 の条件で検索 され るグラ フの表題が 、条件選択 テーブル

ブルの どこか ちで も見 ることがで きる。

2-2表 題の印刷

検索 を行 った条件及び検索 されたサ ンプル の表題を印刷す るこ

とができる。

3-1画 面の切替

画面(1)グ ラフと主な測定条件

画面(2)前 処理の方法等

この2つ の画面は 自由に切 り替 えることがで きる。

3-2前 後の表題への移動
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次の表題 、前の表題への移動がファンクシ ョンキ ーのみで瞬時

に行 うことがで きる。

3-3グ ラフの印刷

表題 ごとに報告書形式でグラフチャー ト及び測定条件 を印刷す

ることがで きる。

[検 索 法 の 実 際]

デ ータベースの機能の数例 として 、流れ 図に沿 って以下にクロマ トグ ラム を引 き出す ま

での例 を示す 。

[操作法]試 料別選択 による検索例

デ ータベ ースの システム を起動 させ ると最初に次のような画面 となる。

④項 目メニ ュー、TBOOメ インメニュー

1:0分 野

2:0陽 イ オ ン

3:0陰 イ オ ン

4:0有 機 ・バ イ オの イオ ン

5:0元 素(ア イ ウエ オ順)

6:0元 素(周 期 律)

7:0測 定条 件

8:0測 定 機器 メ ーカ ー

上 の項 目メニューをみて、検索す るイオ ンや試料よ り選択肢 を選ぶ 。

例 えば 、3:0を 選択す ると次の画面 となる。
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②TB30陰 イオ ン

-
1

?
」

3

4
4

に
」

6

マイナス1価 イオン

マ イナス2価 イオン

マ イナス3価 イオ ン

錯 イオ ン及び錯化合物

シアンイオン

その他

99:陰 イオ ンすべて

上のTB30の 画面 よ り、マイナス1価 イオ ンを選択 し、1:0を 入力す ると、次の画面

となる。
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③TB31マ イナ ス1価 イオ ン

:F-(フ ツ素)

:C1-(塩 素)

:Br-(臭 素)

:1-(ヨ ウ素)

:C10-(次 亜 塩 素 酸)

6:ClO2(亜 塩 素 酸)

7:C103(塩 素 酸)

8:C104(過 塩 素 酸)

9:BrO3(臭 素 酸)

10:103(ヨ ウ 素 酸)

11:HCO,(炭 酸 水 素)

12:NO,(亜 硝 酸)

13:NO,(硝 酸)

14:HSiO3(ケ イ酸 水素)

15:H2PO2(次 亜 リ ン酸 二 水素)

16:H。PO3(亜 リン酸二 水 素)

17:H。PO4(リ ン酸 二水 素)

18:HS-(硫 化 水 素)

19:HSO4(硫 酸 水 素)

20:BF,(四 フ ッ化 ホ ウ素)

ここで2:塩 素 を選択す ると塩素の分析項 目のタイ トル覧が画 面上 に表示 され る。

表 題

2・Ol8種 類の無機陰イオンの分析

2・026種 類 の無機陰イオンの分析

2・03強 疎水 性溶液中の無機陰イオ ンの分析

カ ーソルで表題 よ り、8種

類 の無機陰イオ ンの分析 を

選択 し、キーで入 力す る。

次の クロマ トグ ラムの画面

とな る。
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④クロマ トグラム

3.111価 陽 イオ ンの分 析

[操 作法]分 野別 による検索例

この クロマ トグラムは、分野別に したが って検索する方法で も容易 に得 られ る。即 ち、

先ずTBOOメ インメニューで分野 を選択 し、次 いで画面TB10標 準溶液 をキーで入力

し、表題 を表示 させ ると次の画面 とな る。

検 索 条 件

:C1-(塩 素)

2:標 準溶 液

2・01

2・02

2・03

題,

8種 類の無機陰イオンの分析

6種 類の無機陰イオンの分析

強疎水性溶液中の無機陰イオンの分析

この画面 よ り、1:を キ ーで

入力す ると、上のクロマ トグ ラ

ムが画面 に表示 され る。

一24一



[操 作法]周 期律表 より検索法

TBOOメ インメニ ューよ り、5:ま たは6:の 周期律表 を選択す る。例 えば6:を 選択

し、入力す る。画面はP17の 周期律表が表示 される。

ここで、塩素 を選択 し、その原子番号17を キ ーで入力 した後 、表題を入力す る と次の

画面が表示 され る。

表 題

2・01

2・02

2・03

8種 類の無機陰イオンの分析

6種 類の無機陰イオンの分析

強疎水性溶液中の無機陰イオンの分析

この画面は 、[試 料別検索法]や[分 野別検索法]の 画面 と同一 である。

この よ うに、本 データベ スの 内容は 、試料別検索のみでな く、多種の検索法が効果的 、機

能的に組合わ されてお り、初心者か ら、上級者 、大学生 、大学 院生 に至る幅広い使用層 を

想定 して、検索 に対応で きるよ う工夫 、構築 した ものである。
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16.5本 研究 による波 及効果 と今後 の課題

予想 され る効果 として 、次の事項が挙 られ る。

(1)イ オ ンクロマ トグラフ ィーのデ ータベースは 、イオ ンクロマ トグラフ ィーを利用

している分 析技術者に 、分析法 と分析条件 の選択、ピークの同定 および クロマ トグ

ラムの比較な ど支援の ため のの辞書機能 を持 っている。

(2)デ ータベースは、標準化 され た分析化学的情報であるか ら、これ を利用す ること

によ り分析 技術者の技術水準の向上 が期待 され る。

(3)デ ータベ ースは 、大学 、専門学校な ど各種教育機関にお ける分析化学 的教材 とし

て、広 い利用範囲が考 えられ る。

(4)デ ータベ ースは、他の分野 の分析技術者 にとって も利用 し易 くなることか ら、分

析化学全般 の学術的向上 が期待 され る。

(5)各 ユーザ ーは 、これ までは 自社で購入 した機種に関す る情報は入手 し易 いが、他

の機種に関する分析化学的情報の入手が困難であったが 、データベ ースの構築によ り、

自分で使用 していない機種の資料の入手が可能にな る。

16.5.1今 後の課題

イオ ンクロマ トグラフ ィーに よって報告 され るデータはよ り多彩 に 、また多種のデータ

が測定 され る見込みであ り、今後更 にデ ータの選定作業 を継続 して行 い、最新のデータベ

ースの機能 を果たす必要がある。

イオンクロマ トグラフ ィーの普及 ・利用は広 い分野に拡大 して いくもの と予想 され る。

従 ってこれ らの分野に利用され ることを側面 よ り促進す るもの として 、新 しいデータの取

り込みな どデータベ ースの担 う役割 は重大である。

デ ータは絶 えず進歩 してお り、データベ ース としては信頼性が高 く、技術水準の向上 に

も役立つ よ うな学術的な 内容が要求 され るであろ う。

今 回収集 したデータは 、いずれ もオ リジナルデ ータであ り、さらにデ ータの収集 ・採録

作業 を継続す るよう配慮 され るぺ きと考 えている。
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付 録

本報告書に記載のデ ータベ ース システム(フ ロ ッピーデ ィス ク)の 使用説明書 を添付 し

た。
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操 作 説 明 書

1検 索 条 件 の 選 択 ・削 除

検索条件の最大設定数は10件 です。

フ ァンク シ ョンキ ーの 説 明

例えばf・2 メニュー ・ ・条 件 メ ニ ュ ー

f・2

f3

f6

f7

f10

r

題

頁

頁

了

お

表

次

前

終

条件メニ ューテーブルを前へ戻す

検索 された表題 を表示す る

メニ ューテ ーブル が次へ進 む

メニ ューテーブルが前へ戻 る

デ ータベ ース を終了す る

(1)メ ニ ューテ ー ブル

添 付 の メニ ュ ーテ ー ブル 表 を参照 して くだ さい 。

[]の つ いた条 件 は 次 ぎの テ ー ブル 名 です 。

(2)条 件の選択

①番号を入力する

②確認を行な う

例

例

Yes条 件 を選択す る

No条 件 を選択 しない

2

標準溶液

Y(y) または

[Yes/No]

N(n)

(3)条 件 の削除

現在設定されて いる条件 を再設定す ると、条件が削除され ます 。
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①番号 を入力す る 例2

②確認 を行な う 標準溶液 削除 しますか[Yes川o]

例Y(y)ま たはN(n>

Yes条 件 を削除す る

No条 件を削 除 しない

条件が選択 され ると、左側の検索条件テ ーブルに条件が追加 され ます 。

条件が削除 され ると、左側の検索条件テ ーブルか ら条件が消去 され ます 。

選択された条件 に該 当するサ ンプルが0件 である時は

条件に該 当す るサ ンプルがあ りません。[No]を 押 して くだ さい。

と、メ ッセ ージを表示 し、条件の設定ができません。

2.デ ー タ ベ ー ス の 検 索 、 表 題 の 表 示

(1)デ ータベースの検索

条件の追加 または消去が行われ ると、データベ ースの検索 をお こな い

条件 に該 当す る表題数を表示 します 。

ただ し、検索 された表題数が60件 以上ある場合には

検索 された表題数が多過 ぎます 。

検索条件 を追加 して くだい。

と、メ ッセージを表示 します 。
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(2)検 索された表題の表示

(検索条件設定が面からf3 表題を押すと表示 します)

フ ァンク シ ョンキ ーの説 明

2

3

6

7

9

f

f

f

云l

f
⊥

件

フ

頁

頁

刷

条

坊

次

前

印

条件設定画面へ戻る

グラフ、測定条件等を表示す る

表題が次のページへ進む

表題が前のページへ戻る

設定 した条件及び検索 された表題を印刷する

(3)グ ラフ、測定条件等 の表示

(表 題表示か ら番号入 力またはf4グ ラフ を押すと表示 します)

フ ァ ンク シ ョンキ ーの 説 明

0

3

6

7

8

9

1

云1

f

'1

ρ1

'
1

'1

題

頁

頁

面

刷

了

表

次

前

画

印

終

表題表示の画面 に戻 る

次の表題のグラフを表示す る

前の表題のグ ラフを表示す る

(1)グ ラフ画面←→(2)前 処理等の画面の切替 を行な う

グラフ、測定条件等 を印刷す る

グラフ表示 を終了 し、表題表示画面へ戻 る

印刷 現在表示されている表題のグラフ、測定条件等を報告書の形式で印刷 します
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