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赤外吸収 ，

’3C 一核磁気共鳴 ， 質量 ス ペ ク トル の

複合検索におけ る二 ， 三 の考察

田辺　和俊  
， 平石 　次郎 ，　 田村　禎夫 ，

山 本 　修 ， 　柳 沢 　勝 ， 和 佐田宣英
＊

（1983 年 12 月 22 日受 理 ）

　赤 外 吸 収 ，

ISC 一
核磁気共 鳴 ， 質量 ス ペ ク ト ル の 3 種 の ス ペ ク ト ル デ

ー
タ を 同時 に 用 い る 複合検 索に お

い て ， 検索結果 （検索雑音 の 割合）に 対 し ， 入 力 ピ ー
ク の 本数 ， 検 索 フ ァ イ ル 作成時 の 収録 ピ ーク の 強

度 下 限 な ど が 及 ぼ す影響に つ い て 考察 し た ．そ の 結 果 ，
3 種 の ス ベ ク ト ル で 各 2 本 ・計 6 本 の ピ

ー
ク の

デ ータ を 入 力す る こ と に よ り， 化合物 1 万程度 の 大 容量 の フ ァ イ ル 検 索 が 可 能 で あ る こ と が 分 か っ た ・

1 緒 言

　既報 1） に お い て は 赤外吸収 （IR），　
tSC 一

核 磁 気 共 鳴

（iSC −・NMR ），質量 ス ペ ク ト ル （MS ）の 3種 の データ を

同時 に 用 い る複合検索が 1種 の み の データ を用 い る 単純

検索 よ りど の 程度有効 で あ る か を 数値的に 明 らか に する

た め に 研究 し た．本報 で は 複合検索の有効性を実証す る

た め に ，更 に 種 々 の 点 に つ い て 考察を行 っ た．

2 方

Table 　l　Average　diStributions（％）of　error 　answers

　　　　 to　the　search 　noise 　as 　function　of 　the

　　　　 iltensity　level　 of　peaks　 to　be　compiled

　　　　 in　the 　3earch 　file

S¢ arth

皿 ethod
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法

110 　　　 20　　　 30　　　 40　　　 50

　検索用 フ ァ イ ル の 作成方法 及 び 検索論 理 に つ い て は ほ

ぼ既報に記 した もの と同 じで あ る．た だ し既報 で は 検索

用 フ ァ イ ル を 作成す る際に 収録す べ き ピ ーク の 強度下限

に 関し て は最強 ピーク の 1／IOO とした が ， 本報 で は こ の

強度下限 の 違 い が検索結果に 及ぼす影響を調 べ る こ とに

した．

　又検索用入力デ ー
タ に つ い て も既報で は 最強 ピーク 1

本 の み と し た が ， 本報で は こ の 入 力 ピ ーク 本数 の 違 い が

与え る 影響 も調 ぺ る こ とに した．

3 結果と考察

IR 　enlyNMR

　 only

MS 　 oulyIR

十 NMRIR

十 MSNMR

十MS

An

4．30　　　3．9S　　　3．55　　　3．25　　　3．04　　　2．9S
4．25　　4．22　　 4 ．16 　　4．07　　3．98　　3．98
L60 　　　L48 　　　1．47　　　L53 　　　1．58　　　L67

0 ．94　　 0．8旦　　 0 ．70　　 0．6】　　 0．54　　 0．47
0．47　　　0．38　　　0 ，33　　　0．29　　　0．26　　　0，24
0．39　　0．28　　0 ．24　　0．22　　0．21　　 0．19
0．17　　0，12　　0 ．10　　0．08　　0．07　　 0．06

3・1 収錬 ピークの強度下限の影響

　既報 と 同様，入 力 ピ ーク を 各 1本 （最強 ピーク の み ）

とした 場合 に お け る収録 ピー
ク強度 下限の 及ぼす影響を

調べ た 結果 を Table 　 1 に 示す．　 Table 　1 の 数値 は ノ イ
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ズ （こ の 定義 に つ い て は 既報参照） の 分 布割合 で ある

が ， 全体的に 見 て 収録 ピークの 強度下限が高い ほ ど ノ イ

ズ の 割合 が減少 して い る こ と が分 か る．こ の こ とは 本研

究 に お け る検索論理を用 い る 限 りで は あま り強度 の 低い

ピ ーク ま で 収録す る こ とは 検索結果 に お い て ノ イ ズ を 増

加 させ る原因 と な る もの で あ り，

一方 ，
フ

ァ イ ル 容量節

約 ， 検索速度向上 の 点 か らも最強 ピ ーク の SO　％ 程度以

上 の 強 い ピ ーク の み を 収録 して 検索用 フ
ァ イ ル を作成す

れ ば よい こ とが 分 か る・

　収録 ピ ーク の 強度下限 を 高 くす れ ば 収録 ピ ーク の 本

数は 当然少な くな る が ， そ の 様子 を Table　2 に 示す・

NMR で は本数 の 減少は 顕著で は な い が，　 IR と MS

で は顕著で ある．こ の よ うな ス ペ ク トル に よ る ピ ーク の

分布の 違 い は既報 に お い て も考察 した とお りで あ る．
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Table　2　Average　 numbers 　 of 　peaks 　 compi 星ed 　 in

　　　　 the 　search 丘1e　as　function　of 　the 　intensity
　　　　 level

Intcnsityleyel
IR NMR MS

ル 容量 の 検索も十分可能 であ り，IR，　 NMR ，　MS の 3

種 の ス ペ ク トル に 対 し各 2 本ずつ
， 合計 6 本程度 の 少数

の ピーク の デー
タ を入 力する だけ で もノ イ ズ数 の 平均が

1・1 個程 度 で 検索 で きる こ とが 分か る ．

0102030

釦

聞

30．4721
．艮8

且4．42
呈0．407
，655
．66

5．735
，635
，395
．［K｝

4．553
．84

45．509
．425
．453
，772
．862
．27

　3 ・ 2 入 力 ピ ーク の 本数 の 影 響

　次に 入 力 ピー
ク の 本数 の 違 い が 検索結果 （ノ イ ズ の 割

合） に 及ぼす 影響 を調べ る た め に ，前記 の 結 果 よ り ピー

ク 収録強度下限を 50 とし， ピーク 1 〜 3本 の 場合 に つ

い て 検討 した ．そ の 結果を Table　3 に 示す ．

Table 　3　Average　d量stribution （％）of 　ermr 　answers

　 　 　 　 to　the 　seareh 　noise 　as　function　of 　the

　　　　 number 　of 　peakS 　entered 　as 　the 　input　data

Numbtr 　 of 　input　peaks

　3・4 　複合検 索の 有効性

　以上 の よ うに 3種 の ス ペ ク トル デ ー
タ を 組み合わ せ て

検索に 用 い る と ノ イ ズ が 極 め て 少な くな る こ とが 分か っ

た が， ピーク収録強度下限 50 及 び 入力 ピー
ク 各 2本 の

条件 の 場 合 に ，933 回 の テ ス ト検索に お ける ノ イ ズ 数を

集計 した結果 が Table 　4 で あ る．全体 の 約 94 ％ の 場

合 に お い て ノ イ ズ が零，す なわ ち 正答 の 評点 が 最 高に な

り， 約 99 ・7 ％ の 場合 に お い て ノ イ ズ が 3個以内，す な

わ ち 正 答が第4 位以 上 に 出力 され て くる こ と が分か る ．

Table 　4　Numbers 　 of 　search 　 noises 　 in　 the 　 IR 十

　　　　 NMR 十 MS 　combined 　search 　using 　input

　　　　 data　of 　two 　peaks 　and 　50 ％　　intensity

　 　 　 　 leve18

1 2

Number 　of 　scarch 　noises Nu 皿 ber　 of 　zearchec

3

1Ro ロ lyNMR

　 only

MS 　 onlyIR

十 NMR

IR 十 MSNMR

十 MS

AI星

2．9283
，9唱2

置．6690
．4660
．2360
，1900
．059

0．728L4340

．7〔旧
0，0710
．0470
，0450
．OH

O．3170
．9360
．67SO
，0350
．0250
．0270
．OO4

01234567 87833

］1B

　 200

　 1

　 ピーク の 選び方 と し て は強い ほ うか ら 1〜 3 本を選 ん

だ が ，当然 の こ と な が ら入 力 ピ
ー

ク の 本数が多 い ほ ど検

索条件 が 厳 し くな る の で ノ イ ズ が減少す る こ とは 明 らか

で あ る ．

　3・3 複合検索 におけ る 大親模容量の フ ァ イ ル 検索の

可能性の 推定

　IR
，　 NMR

，　 MS の 3種 の ス ベ ク ト ル デ
ー

タ を用 い る

場合 に どの 程度 の 大 き さ ま で の フ ァ イ ル 検索が 可能 で あ

る か ，又そ の と きに 必要最低 限 の 入力 データ個数は どの

程度 に な る か を推定す る こ とが本研究 の 目的で ある ．そ

こ で Table　3 の 結果 か らこ の 推定 を行 っ て み る と ， 例

え ば フ ァ イ ル 容量 1 万件 に 対す る検索を行 っ た 場合 の ノ

イ ズ の 数 は 入 力 ピ ーク 本数 が 各 1本 の ときに 5・9 個 ， 各

2 本の ときに 1・1 個 ， 各 3本 の ときに 0・4 個 に な る と

考え られ る．

　こ の 結果 か ら IR
，
　NMR

，
　 MS の 3種 の ス ペ ク トル デ

ー
タ を用 い る複合検索に よ れ ば化合物 1 万程度の フ

ァ イ

4 検 索 実 例

複合検索 の プ ロ グ ラ ム を 作成 し 検索を 実行 した 例を

　 垈
　 8t 富　UELCOME 　TO 　CO 凹B：閣匸D
　 CS 》 　　 R 　　928 　 10

　 　 　 21 　　H工τS　　　（SET 　　謝　　1 》

　 cs 》L
　 tNO 　　　SCOR 匚 CIR 　CMR 　囲 S ｝　　SDBS

　 　 1　　　 76 　 76 　　
−
　
−
　　 1250

　 　 2　　　　 73 　　71 　　 −　　−　　 t3e5

　 　 3 　　　　 7〜　 72 　　
−
　
−
　　　 893

　 　 4　　　　 69 　　69 　　 幽　　一　　 1304
　 　 　 （0 圏 ITT 匚D ，

　 　 2 ！　　　 51 　 5工　 一　　 一　　 　 280

　 CS 》』L ⊆旦幽
　 　 　 　 3 　 H 工TS 　　 （SET 　　躍 　 2，
　 CS 》」L

　 窶NO 　　　SCORE ‘IR　C闘R　阿5 》　　SDBS
　 　 1　　　　 76 　　69 　　84 　　−　　 1304
　 　 2　　　　 61 　　72　　50 　　−　　　 89 ア

　 　 3 　　　　58 　　59 　　56 　 −　　　 647

　 cs ＞−
　 　 　 　 t 　　H工 TS 　　　（SE 丁　　瀞　　5）

　 CS弓 L

　 tNO 　　　SCOR 匚《工R 　CHR 　囲S）　　SD6S
　 　 1　　　　 64 　　72 　　50 　70 　　　 897
　 CS 》 匚

　 喀 窮 竃　BYE　 Stt

Fig． 1

　 　 　 　 Sample 　is　Clrclohcxane ．
　 　 　 　 text・　U ロ derlined　 is　jnPUt．

SEAR こH 　PROGRA 凹　83 寧

CO 饒POU 闘D一閥 AME
H匚PTADEC ∀L8E 鬨ZE 悶 E
1，2，57 る，5，6，7，8，9，
CYCLOHEXA 鼬ε

τRANS 啣DECALI 團

CIS −2■DCT 匚閏 E

COMPOUND −NA 鬥E
τ RA ”S −OEC 武L 工囲

C ∀CLOHEXANE

2曽輔匸THYLP 【P 匚RIDINE

00 阿 POU 鱒D一惘AHE
CYCLOHEXA 閥E

Exampie 　 of 　the 　combined 　 search

　 　 　 　 　 　 　 　 　For　dctailed　 explanation ，　sce
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Fig・1 に 示す ． 試料 は シ ク ロ ヘ キ サ ソ で あ る ．　 まず

CS コ マ ン ドで 複合検索 プ ロ グ ラ ム を起動し ， 次に IR

の 入 力デ ー
タ 2928（波数） と 10（透 過率）を 入 力して 検

索す る と合格 した ス ペ ク トル が 21 件ある こ とを 回 答 し

て くる．そ こ で L コ マ ソ ドで そ の 内容を 見る と正答の シ

ク ロ ヘ キ サ ソ は 第 3 位 に 出力さ れ て い る ．そ こ で 次 に

A コ マ ン ド （追加デ ータ に よ る 検索） に よ り
11C −NMR

の データ 27（横軸 ppm ） と 100（強度） を 入 力する と，

21 件の 内で 合格の もの が 3件 に な っ た こ とを回答 し て

くる．正答は 第 2 位 に な っ て い る．更 に MS の デ ータ

56 と 100 を入力して 検索する と正答の シ ク ロ ヘ キ サ ソ

だ け に 紋 られ た こ とが分 か る．
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　As　a　cont 洫uation 　of　the 　prcceding 　Paper ，
　 scveral

pointS　have 　 been 　 oonsidcred 　 on 　the 　 combined 　search

by 齟   〔ri，

13G −nuclear 　magnetic 　res ・ nanc 。
，　and 　mass

spectral 　data．　The　effect　on 　the 　no 蛤e 　ratio 　in　the

search 　result 　of 　the　thrcshold　va 且ue 　of 　peak　  tensity
in　止 e　cod 洫g　has　at 丘rst　been　exa π丘ncd

，　 and 　it　has
beer） fbund　that 　the　apPropriate 　threshold　value 島 50・

Next ，
　the　effcct 　of 　the　number 　of 　input　peakS　has　been

considered ，
　and 　三t　ha3　been　ft）und 　that 置 data　of　two

peaks　per　spectrum 　are 　entered 　and 　the 山 rcshold 　valuo

of 　50 蛤 used ， 山 e　noiSe 　ratio 　i皿 　the　combincd 　search

iS　 O．Ol ％．　 It　 has　 been　 concluded 　 from　 thcse　 facts
that 　dle　combhled 　search 　iS　effective 　for 血 c　identifica．

tion 　 of 　the 　co 玳 ct　 answer 　fr・ m 　 10000　compounds ．

　　　　　　　　　 （Received 　December 　22，
1983）

　 　愉 四 〇7ぱ phrua

combhcd 　 search 　 by　 in飴 red
，

13G −nuclear 　 magnctic

　 rcsonance
，
　and 　 ma 闘 spectra ； combhled 　 search 　 by

　 spectral 　data3　combined 　search 　by　computer ．
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