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안내서 내용

본 안내서는 고급 사용자, 시스템 관리자 및 Agilent OpenLab CDS의 유효성 검사 담당
자를 대상으로 합니다. 계산 원리와 데이터 분석 알고리즘에 대한 참조 정보가 포함되어
있습니다.

이 안내서를 사용하여 사용자 요구 사항 사양에 따라 시스템 기능을 검증하고 검증 계획
에 정의된 시스템 검증 작업을 정의 및 실행하십시오. 다음 리소스에는 추가 정보가 포함
되어 있습니다.

• 상황에 맞는 작업(‘방법’) 정보는 사용자 인터페이스 및 문제 해결 도움말: “OpenLab
Help and Learning”을 참조하십시오.

• 시스템 설치 및 현장 준비에 대한 세부 정보:
“OpenLab CDS 요구 사항 및 지원 기기 (CDS_v3.0_Requirements_ko.pdf,
D0028027)”
“OpenLab CDS 워크스테이션 설치 및 구성
(CDS_v2.8_WorkstationGuide_en.pdf, D0028022)”
“OpenLab CDS 워크스테이션 플러스 설치 및 구성
(CDS_v2.8_WorkstationPlusGuide_en.pdf, D0028021)”
“OpenLab CDS 클라이언트 및 기기 컨트롤러 설치 및 구성
(CDS_v2.8_ClientAICGuide_en.pdf, D0028023)”

https://openlab.help.agilent.com/
https://openlab.help.agilent.com/
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v3.0_Requirements_ko.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v3.0_Requirements_ko.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_WorkstationGuide_en.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_WorkstationGuide_en.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_WorkstationPlusGuide_en.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_WorkstationPlusGuide_en.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_ClientAICGuide_en.pdf
https://www.agilent.com/cs/library/usermanuals/public/CDS_v2.8_ClientAICGuide_en.pdf


6

ag-textnode-version-id: 11014115851ag-textnode-base-id: 11014115851

1 신호 준비

이 장에서는 신호가 적분되기 전에 준비하는 방법에 대해 설명합니다.

참고 바탕 감산 및 평활화 설정을 모두 사용하여 데이터를 처리하는 경우, 시스템은 먼저 평활
화를 수행한 다음 평활화된 신호로 바탕 감산을 수행합니다.

신호 평활화   7
일반적인 접근 방식   7
알고리즘 세부 정보   8

바탕 감산   10



1 신호 준비
신호 평활화
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신호 평활화

ag-textnode-version-id: 11017055371ag-textnode-base-id: 11017055371

일반적인 접근 방식

전제 사항
모든 평활화 알고리즘은 데이터가 등거리 데이터라고 가정합니다. 등거리가 아닌 데이
터는 보간을 적용하고 등거리가 아닌 데이터에서 가장 작은 시간차를 사용하여 데이터
를 다시 샘플링하여 등거리 데이터로 변환됩니다.

비 MS 데이터는 스플라인 보간을 사용하여 변환됩니다.

MS 데이터의 경우 변환은 평활화 알고리즘에 따라 달라집니다. Savitzy-Golay에서는 스
플라인 보간이 사용됩니다. 이동 평균 또는 가우시안에서는 선형 보간법이 사용됩니다.

평활화 - 기본 알고리즘
모든 평활화 알고리즘은 다음과 같은 접근 방식을 사용하여 평활화 계수로 채워진
2m+1 크기의 창을 적용합니다.

a 평활 계수의 배열

x' 평활화된 신호

m 평활화 창의 절반 너비를 지정하는 짝수

이 방식을 사용하면 전체 창 크기가 홀수 2m+1가 됩니다.

가장자리 처리
평활 계수는 정규화되어야 하므로 가장자리를 특별히 고려해야 합니다.

이동 평균 및 가우시안 필터링의 경우, 창은 왼쪽 또는 오른쪽 가장자리에서 잘리고 계수
는 총 합이 1이 되도록 다시 계산됩니다(정규화).
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Savitzy-Golay의 경우 처리가 더 복잡합니다. 신호의 가장자리에 가까운 곳에서도
Savitzy-Golay 필터링의 특성을 보존해야 합니다. 알고리즘 세부 정보 페이지 8를 참
조하십시오.

ag-textnode-version-id: 11017059851ag-textnode-base-id: 11017059851

알고리즘 세부 정보

이동 평균
이동 평균은 가장 간단한 평활화 알고리즘입니다. 모든 계수는 다음과 같이 계산됩니다.

위치

a 평활 계수의 배열
m 평활화 창의 절반 너비를 지정하는 짝수

즉, 평활화 함수는 직사각형 형태를 갖습니다. 이러한 종류의 평활화를 박스카 평균화라
고도 합니다.

가우시안
가우시안 평활화는 가우스 정규 분포에서 샘플링된 계수를 사용합니다. 창 크기로
2m+1라는 숫자가 주어지면 정규 분포의 표준 편차 σ는 다음과 같이 계산됩니다.

그런 다음 개별 계수는 다음과 같이 계산됩니다.

두 번째 단계에서는 계수의 합이 1이 되도록 계수를 정규화합니다.
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Savitzky-Golay
Savitzky-Golay 평활화 계수는 함수 아래 면적이 변하지 않도록 하는 방식으로 계산됩
니다. 계수 계산은 General Least-Squares Smoothing and Differentiation by the
Convolution (Savitzky-Golay) Method by Gorry (1990) ToDo: Footnote "Gorry,
P.A., 1990. General Least-Squares Smoothing and Differentiation by the
Convolution (Savitzky-Golay) Method. Analytical Chemistry 62, 570-573" 논문에 기
반합니다. .

이 계산은 Savitzky-Golay 평활화의 면적 보존 특성이 신호의 경계에서도 유효한지 확
인합니다.



1 신호 준비
바탕 감산

10

ag-textnode-version-id: 11014120843ag-textnode-base-id: 11014120843

바탕 감산

시료를 분석할 때, 얻은 신호는 분석 물질뿐만 아니라 희석 용매, 이동상, 첨가물 등에 의
해 발생할 수 있습니다. 바탕 감산을 사용하면 분석 물질의 기여도만 포함된 깨끗한 크로
마토그램을 얻을 수 있습니다.

바탕 신호는 다음에서 발생할 수 있습니다.

• 시퀀스 내의 바탕 시료
• 시퀀스 외부의 바탕 시료(예: 단일 실행)

새 신호는 바탕 시료를 감산하여 계산합니다.

새 신호 = 시료 신호 - 바탕 신호

특정 파장을 사용하여 추출한 크로마토그램의 경우:

새 신호 = 파장의 시료 신호 - 파장의 바탕 신호

특정 m/z를 사용하여 추출한 크로마토그램의 경우:

새 신호 = m/z의 시료 신호 - m/z의 바탕 신호

바탕과 시료의 데이터 수집 주기가 다른 경우 바탕의 데이터 수집 주기가 조정됩니다. 데
이터 포인트는 보간(MS 데이터의 경우 선형 보간, 비 MS 데이터의 경우 스플라인 보간)
을 통해 제거되거나 생성됩니다.

시료의 작동 시간이 바탕의 작동 시간보다 긴 경우 새 신호에는 보정된 데이터 포인트와
보정되지 않은 데이터 포인트가 포함됩니다.
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적분이란 무엇입니까?

적분은 신호에서 피크를 찾아 그 크기를 계산합니다.

적분은 다음을 위해 필요한 단계입니다.

• 식별
• 검량
• 정량

ag-textnode-version-id: 11013512715ag-textnode-base-id: 11013512715

적분은 무엇을 합니까?

적분은 신호에서 피크를 찾아 그 크기를 계산합니다.

적분은 다음을 위해 필요한 단계입니다.

• 식별
• 검량
• 정량

ag-textnode-version-id: 11016455307ag-textnode-base-id: 11016455307

적분기 기능

적분기 알고리즘에는 다음과 같은 주요 기능이 포함됩니다.

• 여러 신호 또는 둘 이상의 검출기를 사용하는 경우 각 크로마토그래피 신호에 대한
개별 적분기 이벤트 테이블을 정의하는 기능

• 사람의 해석이 필요한 크로마토그램의 그래픽 수동 적분
• 적분 결과에 대한 주석
• 면적 제한, 높이 제한, 피크 폭, 기울기 감도, 숄더 검출, 바탕선 보정 및 전면/꼬리 탄

젠트 스킴 검출에 대한 기본 적분기 설정을 설정하거나 수정하기 위한 적분기 파라미
터 정의
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• 힘 바탕선, 유지 바탕선, 모든 골짜기의 바탕선, 다음 골짜기의 바탕선, 현재 피크의
끝에서 바탕선 뒤로 이동 피팅, 시간 범위에서 가장 가능성이 높은 바탕선 지점등의
바탕선 제어 파라미터

• 면적 합산 제어
• 마이너스 피크 인식
• 용매 피크 정의 검출
• 적분기 작동을 위한 머무름 시간 범위를 정의하는 적분기 제어 명령
• 이차도함수 계산을 통한 피크 숄더 할당
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ag-textnode-version-id: 11013462795ag-textnode-base-id: 11013462795

적분기 알고리즘

ag-textnode-version-id: 11016383499ag-textnode-base-id: 11016383499

개요

크로마토그램을 적분하기 위해 적분기는 ...

1. 초기 바탕선을 정의하고,
2. 바탕선을 지속적으로 추적 및 업데이트하고,
3. 피크의 시작 시간을 식별하고,
4. 각 피크의 정점을 찾고,
5. 피크의 끝 시간을 식별하고,
6. 바탕선을 구성합니다.
7. 각 피크의 면적, 높이, 피크 폭 및 대칭을 계산합니다.

이 프로세스는 적분기 이벤트에 의해 제어됩니다. 가장 중요한 이벤트는 초기 기울기 감
도, 피크 폭, 숄더 모드, 면적 제한 및 높이 제한입니다. 소프트웨어에서 이러한 이벤트 및
기타 이벤트의 초기 값을 설정할 수 있습니다. 초기 값은 크로마토그램을 시작할 때 적용
됩니다.

대부분의 경우 초기 이벤트는 전체 크로마토그램에 대해 바람직한 적분 결과를 제공하
지만, 적분 진행을 더 잘 제어하고 싶을 때가 있을 수 있습니다.

이 소프트웨어를 사용하면 크로마토그램에서 적절한 시점에 새로운 적분기 이벤트를 프
로그래밍할 수 있으므로 적분 수행 방법을 제어할 수 있습니다.
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ag-textnode-version-id: 11013473163ag-textnode-base-id: 11013473163

초기 바탕선 정의

카디널 포인트
피크 정점

변곡점변곡점

바탕선 지점바탕선 지점

경과 시간의 수평 좌표

그림 1: 카디널 포인트

바탕선 조건은 애플리케이션 및 검출기 하드웨어에 따라 다르므로 적분기는 적분기 이
벤트와 데이터 파일의 파라미터를 모두 사용하여 바탕선을 최적화합니다.

적분기가 피크를 적분하기 전에 바탕선 지점을 설정해야 합니다. 분석을 시작할 때 적분
기는 첫 번째 데이터 포인트를 임시 바탕선 지점으로 삼아 초기 바탕선 레벨을 설정합니
다. 그런 다음 입력 신호의 평균을 기반으로 이 초기 바탕선 지점을 재정의하려고 시도합
니다. 적분기가 재정의된 초기 바탕선 지점을 얻지 못하면 첫 번째 데이터 포인트를 잠재
적 초기 바탕선 지점으로 유지합니다.

피크의 카디널 포인트 식별
적분기는 잠재적 바탕선 지점이 바탕선 엔벨로프 외부에 있고 바탕선 곡률이 적분기의
기울기 감도 파라미터에 의해 결정된 대로 특정 값을 초과할 때 피크가 시작될 수 있다고
판단합니다. 이 조건이 계속되면 적분기는 피크의 상사면에 있음을 인식하고 피크를 처
리합니다.

시작
1. 기울기 및 곡률이 한계 이내: 바탕선을 계속 추적합니다.
2. 기울기 및 곡률이 한계 초과: 피크 발생 가능성이 있습니다.
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3. 기울기가 한계 이상으로 유지됨: 피크가 인식되고, 피크 시작점이 정의됩니다.
4. 곡률이 마이너스가 됨: 전면 변곡점이 정의됩니다.

정점
1. 기울기가 0을 통과하여 마이너스가 됨: 피크의 정점, 정점 포인트가 정의됩니다.
2. 곡률이 플러스가 됨: 후면 변곡점이 정의됩니다.

끝
1. 기울기와 곡률이 한계 이내: 피크의 끝이 가까워집니다.
2. 기울기와 곡률이 한계 이내에 유지: 피크의 끝이 정의됩니다.
3. 적분기가 바탕선 추적 모드로 돌아갑니다.

ag-textnode-version-id: 11016402443ag-textnode-base-id: 11016402443

바탕선 추적

적분기는 실행이 진행됨에 따라 초기 피크 폭 또는 계산된 피크 폭에 의해 결정된 속도로
디지털 데이터를 샘플링합니다. 적분기는 각 데이터 포인트를 잠재적인 바탕선 지점으
로 간주합니다.

적분기는 기울기가 첫 번째 도함수에 의해 결정되고 곡률이 두 번째 도함수에 의해 결정
되는 바탕선 추적 알고리즘을 사용하여 바탕선의 기울기로부터 바탕선 엔벨로프를 결
정합니다. 바탕선 엔벨로프는 현재 데이터 포인트에 끝이 있는 원뿔 형태로 시각화할 수
있습니다. 원뿔의 상한 및 하한 허용 레벨은 다음과 같습니다.

• + 상사면 + 곡률 + 바탕선 편향이 임계값 레벨보다 낮아야 합니다,
• - 상사면 - 곡률 + 바탕선 편향이 임계값 레벨보다 더 플러스(즉, 덜 마이너스)여야 합

니다.

새로운 데이터 포인트가 허용되면 원뿔은 브레이크아웃이 발생할 때까지 앞으로 이동합
니다.

바탕선 지점으로 허용되려면 데이터 포인트가 다음 조건을 충족해야 합니다.

• 정의된 바탕선 엔벨로프 내에 있어야 합니다,
• 데이터 포인트에서 바탕선의 곡률(도함수 필터에 의해 결정됨)이 현재 기울기 감도

설정에 따라 결정되는 대로 임계값 미만이어야 합니다.
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분석 시작 시 설정된 초기 바탕선 지점은 피크 폭에 의해 결정된 비율로 피크 폭에 의해
결정된 기간 동안 바탕선 엔벨로프 내에 있는 데이터 포인트의 이동 평균으로 지속적으
로 재설정됩니다. 적분기는 피크 상승 기울기가 감지될 때까지 드리프트를 보상하기 위
해 바탕선을 추적하고 주기적으로 재설정합니다.

ag-textnode-version-id: 11013481611ag-textnode-base-id: 11013481611

바탕선 할당

적분기는 분석 중에 피크 폭 값에 의해 결정된 주파수로 크로마토그래피 바탕선을 할당
합니다. 적분기가 특정 수의 데이터 포인트를 샘플링하면 바탕선을 초기 바탕선 지점에
서 현재 바탕선 지점으로 재설정합니다. 적분기는 다음 데이터 포인트 세트에 대한 바탕
선 추적을 재개하고 바탕선을 다시 재설정합니다. 이 프로세스는 적분기가 피크의 시작
을 식별할 때까지 계속됩니다.

시작 시간 현재 포인트

T
2T

2T
2T

바탕선 재설정

예상 피크 폭

데이터 포인트

그림 2: 바탕선

적분 프로세스가 시작될 때 첫 번째 데이터 포인트가 사용됩니다. 이 바탕선 지점은 그림
과 같이 주기적으로 재설정됩니다(그림 2 페이지 18 참조).

면적은 시간 T(예상 피크 폭)에 걸쳐 합산됩니다. 이 시간은 데이터 포인트 하나보다 짧
을 수 없습니다. 이는 바탕선 조건이 존재하는 한 계속됩니다. 기울기 및 곡률도 구합니
다. 기울기와 곡률이 모두 임계값보다 작으면 두 면적을 합산한 후 이전 바탕선과 비교합
니다. 새 값이 이전 바탕선보다 작으면 새 값이 이전 값을 즉시 대체합니다. 새 값이 이전
값보다 크면 잠정적인 새 바탕선 값으로 저장되고 기울기 및 곡률 평탄도 기준을 충족하
는 값이 하나 더 있는 경우 확인됩니다. 마이너스 피크가 허용되는 경우 후자의 제한은
적용되지 않습니다. 바탕선 중에 빠르게 상승하는 용매도 검사해야 합니다. 너무 빨라서
상사면을 감지하지 못할 수 있습니다. (상사면이 확인되면 용매 기준이 더 이상 유효하지
않을 수 있습니다.) 첫 번째 데이터 포인트를 통과하는 첫 번째 시간이 바탕선입니다. 신
호가 기준값에 있으면 2T 평균으로 대체됩니다. 그런 다음 바탕선은 매 T마다 재설정됩
니다(그림 2 페이지 18 참조).
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ag-textnode-version-id: 11016411915ag-textnode-base-id: 11016411915

용어 정의

용매 피크
일반적으로 분석 측면에서 중요하지 않은 매우 큰 피크인 용매 피크는 정상적으로 적분
되지 않습니다. 그러나 분석 관심 대상인 작은 피크가 용매 피크의 꼬리처럼 용매 피크
가까이에서 용출되는 경우, 특수 적분 조건을 설정하여 용매 피크 꼬리의 기여도에 대해
보정된 면적을 계산할 수 있습니다.

숄더(전면, 후면)
2개의 피크가 너무 가까이에서 용출되어 그 사이에 골짜기가 생기지 않고 분리되지 않을
때 숄더가 발생합니다. 숄더는 피크의 선행 에지(전면) 또는 피크의 후행 에지(후면)에서
발생할 수 있습니다. 숄더가 검출되면 탄젠트 스킴 또는 드롭 라인에 의해 적분될 수 있
습니다.

기울기
시간 대비 성분 농도의 변화를 나타내는 피크 기울기는 피크의 시작, 피크 정점 및 피크
의 끝을 결정하는 데 사용됩니다.
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ag-textnode-version-id: 11016426891ag-textnode-base-id: 11016426891

작동 원리

클러스터 평가

클러스터 검출

바탕선 추적

초기화
초기 파라미터

초기 바탕선 정의

바탕선 추적 및 재설정

피크 클러스터를 시작하시겠습니까?

피크 지점 검출

바탕선을 검출하시겠습니까?

피크 클러스터 끝

피크 구성

스키머 검출

피크 통계 계산
피크 테이블에 피
크 저장

예

예

아니요

아니요

그림 3: 적분기 유속 다이어그램
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ag-textnode-version-id: 11013521163ag-textnode-base-id: 11013521163

피크 인식

적분기는 여러 도구를 사용하여 피크를 인식하고 특성화합니다.

ag-textnode-version-id: 11016482699ag-textnode-base-id: 11016482699

피크 폭

적분 중에 피크 폭은 조정된 피크 면적과 높이에서 계산됩니다.

폭 = 조정된 면적/조정된 높이
또는 변곡점을 사용할 수 있는 경우 변곡점 사이의 너비에서 구합니다.

H

RsFS

바탕선

Ps
Pe

그림 4: 피크 폭 계산

위 그림에서 총 면적 A는 바탕선에 맞게 조정된 피크 시작(Ps)에서 피크 종료(Pe)까지의
면적의 합계입니다. Fs는 변곡점의 전면 기울기이고, Rs는 변곡점의 후면 기울기입니다.

피크 폭 설정은 적분기가 피크와 바탕선 노이즈를 구별하는 기능을 제어합니다. 좋은 성
능을 얻으려면 피크 폭을 실제 크로마토그래피 피크의 폭에 가깝게 설정해야 합니다.

피크 폭을 변경하는 방법에는 세 가지가 있습니다.

• 적분 프로세스 전에 초기 피크 폭을 지정할 수 있습니다,
• 적분 프로세스 중에 적분기가 피크 인식 필터와 잘 일치하도록 필요에 따라 피크 폭

을 자동으로 업데이트합니다,
• 적분 프로세스 중에 시간 프로그래밍된 이벤트를 사용하여 피크 폭을 재설정하거나

수정할 수 있습니다.
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피크 인식 필터

적분기에는 연속된 데이터 포인트 세트 내에서 기울기 및 곡률의 변화를 감지하여 피크
를 인식하는 데 사용할 수 있는 세 가지 피크 인식 필터가 있습니다. 이러한 필터에는 적
분기가 검사하는 데이터 포인트의 첫 번째 도함수(기울기 측정용)와 두 번째 도함수(곡
률 측정용)가 포함됩니다.

참고 신뢰할 수 있는 결과를 제공하려면 피크에 최소 10개의 데이터 포인트가 포함되어야 합
니다.

인식 필터는 다음과 같습니다.

필터 1 연속된 데이터 포인트 2개(3개)의 기울기(곡률)

필터 2 연속된 데이터 포인트 4개의 기울기 및 비연속 데이터 포인트 3개의 곡률
필터 3 연속된 데이터 포인트 8개의 기울기 및 비연속 데이터 포인트 3개의 곡률

실제 사용되는 필터는 피크 폭 설정에 따라 결정됩니다. 예를 들어 분석을 시작할 때 필
터 1을 사용할 수 있습니다. 분석 중에 피크 폭이 증가하면 필터가 먼저 필터 2로 변경된
다음 필터 3으로 변경됩니다. 인식 필터에서 좋은 성능을 얻으려면 피크 폭을 실제 크로
마토그래피 피크의 폭에 가깝게 설정해야 합니다. 실행 중에 적분기는 적분을 최적화하
기 위해 필요에 따라 피크 폭을 업데이트합니다.

적분기는 기기 테크닉에 따라 업데이트된 피크 폭을 다른 방식으로 계산합니다.

LC 데이터의 경우 기본 피크 폭 계산은 복합 계산을 사용합니다.

0.3 * (오른쪽 변곡점 - 왼쪽 변곡점) + 0.7 * 면적/높이
GC 데이터의 경우 기본 피크 폭 계산은 면적/높이를 사용합니다. 이 계산은 피크가 절반
높이 지점 위로 병합될 때 너비를 과대평가하지 않습니다.

특정 유형의 분석(예: 등온 GC 및 등용매 LC 분석)에서는 분석이 진행됨에 따라 피크가
상당히 넓어집니다. 이를 보상하기 위해 적분기는 분석 중에 피크가 넓어지면 피크 폭을
자동으로 업데이트합니다. 고정 피크 폭 시간 초과 이벤트를 사용하여 업데이트를 비활
성화하지 않는 한 자동으로 업데이트가 수행됩니다.

피크 폭 업데이트는 다음과 같이 가중치가 적용됩니다.

0.75 * (기존 피크 폭) + 0.25 * (현재 피크 폭)
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번칭

번칭은 적분기가 피크 인식 필터의 유효 범위 내에서 피크를 계속 넓혀 우수한 선택성을
유지하는 수단입니다.

적분기는 피크 폭을 넓히기 위해 피크 폭을 무한정 늘릴 수 없습니다. 결국 피크가 너무
넓어져 피크 인식 필터로 볼 수 없게 됩니다. 이러한 한계를 극복하기 위해 적분기는 데
이터 포인트를 함께 묶어 동일한 면적을 유지하면서 피크를 효과적으로 좁힙니다.

데이터가 번칭될 때, 데이터 포인트는 번칭되지 않은 경우 = 1배, 한 번 번칭된 경우 = 2
배, 두 번 번칭된 경우 = 4배 등 번칭 배수만큼 증가된 두 개로 번칭됩니다.

번칭은 데이터 수집 주기와 피크 폭을 기반으로 합니다. 적분기는 이러한 파라미터를 사
용하여 적절한 수의 데이터 포인트를 제공하기 위해 번칭 계수를 설정합니다(표 1 번칭
기준 페이지 23 참조).

번칭은 예상 또는 경험한 피크 폭을 기준으로 2의 거듭 제곱으로 수행됩니다. 번칭 알고
리즘은 표 1 번칭 기준 페이지 23에 요약되어 있습니다.

표 1: 번칭 기준

예상 피크 폭 사용된 필터 번칭 완료

0~10개 데이터 포인트 첫 번째 없음

8~16개 데이터 포인트 두 번째 없음

12~24개 데이터 포인트 세 번째 없음

16~32개 데이터 포인트 두 번째 한 번

24~48개 데이터 포인트 세 번째 한 번

32~96개 데이터 포인트 세 번째, 두 번째 두 번

64~192개 데이터 포인트 세 번째, 두 번째 세 번

ag-textnode-version-id: 11016492171ag-textnode-base-id: 11016492171

피크 인식 알고리즘

적분기는 피크 인식 알고리즘에 의해 결정된 바탕선 지점을 사용하여 피크의 시작을 식
별합니다. 피크 인식 알고리즘은 먼저 피크 인식 필터의 출력을 초기 기울기 감도 값과
비교하여 상사면 누산기를 늘리거나 줄입니다. 적분기는 상사면 누산기의 값이 ≥15가
되는 지점을 피크가 시작되었음을 나타내는 지점으로 선언합니다.
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피크 시작
표 2 상사면 누산기에 대한 증분 값 페이지 24에서 예상 피크 폭은 기울기 감도와 비교
되는 필터의 기울기 및 곡률 값을 결정합니다. 예를 들어, 예상 피크 폭이 작으면 필터
1 숫자가 상사면 누산기에 추가됩니다. 예상 피크 폭이 커지면 필터 2의 숫자가 사용되
고, 결국 필터 3이 사용됩니다.

상사면 누산기의 값이 ≥15이면 알고리즘은 피크가 시작될 수 있음을 인식합니다.

표 2: 상사면 누산기에 대한 증분 값

기울기 감도에 대한 도함수 필터 1~3 출력 필터 1 필터 2 필터 3

기울기 > 기울기 감도 +8 +5 +3

곡률 > 기울기 감도 +0 +2 +1

기울기 < (-) 기울기 감도 -8 -5 -3

기울기 < |기울기 감도| -4 -2 -1

곡률 < (-) 기울기 감도 -0 -2 -1

피크 끝
표 3 하사면 누산기의 증분 값 페이지 24에서 예상 피크 폭은 기울기 감도와 비교되는
필터의 기울기 및 곡률 값을 결정합니다. 예를 들어, 예상 피크 폭이 작으면 필터 1 숫자
가 하사면 누산기에 추가됩니다. 예상 피크 폭이 커지면 필터 2의 숫자가 사용되고, 결국
필터 3이 사용됩니다.

하사면 누산기의 값이 ≥15이면 알고리즘은 피크가 종료될 수 있음을 인식합니다.

표 3: 하사면 누산기의 증분 값

기울기 감도에 대한 도함수 필터 1~3 출력 필터 1 필터 2 필터 3

기울기 < (-) 기울기 감도 +8 +5 +3

곡률 < (-) 기울기 감도 +0 +2 +1

기울기 > 기울기 감도 -11 -7 -4

기울기 > |기울기 감도| -28 -18 -11

곡률 > 기울기 감도 -0 -2 -1

피크 정점 알고리즘
피크 정점은 가장 높은 데이터 포인트를 통과하는 포물선 맞춤을 구성하여 크로마토그
램에서 가장 높은 지점으로 인식됩니다.
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병합된 피크

병합된 피크는 피크의 끝이 발견되기 전에 새 피크가 시작될 때 발생합니다. 그림은 적분
기가 병합된 피크를 처리하는 방법을 보여줍니다.

골짜기 포인트

그림 5: 병합된 피크

적분기는 병합된 피크를 다음과 같은 방식으로 처리합니다.

1. 골짜기 포인트까지 첫 번째 피크의 면적을 합산합니다.
2. 골짜기 포인트에서 첫 번째 피크에 대한 면적 합산이 끝나고 두 번째 피크에 대한 합

이 시작됩니다.
3. 적분기가 두 번째 피크의 끝을 찾으면 면적 합산이 정지됩니다. 이 프로세스는 두 피

크 사이의 골짜기 포인트에서 수직을 떨어뜨려 병합된 피크를 분리하는 것으로 시각
화할 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016473739ag-textnode-base-id: 11016473739

숄더

숄더는 더 큰 피크의 전면 또는 후면 가장자리에 있는 해결되지 않은 피크입니다. 숄더가
있는 경우 마이너스 기울기 뒤에 플러스 기울기가 뒤따른다는 의미에서 진정한 골짜기
는 존재하지 않습니다. 피크에는 전면 및/또는 후면 숄더가 얼마든지 있을 수 있습니다.
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b
a

15.690

15.550

15.410

그림 6: 피크 숄더

숄더는 두 번째 도함수에 의해 주어진 피크의 곡률에서 감지됩니다. 곡률이 0이 되면 적
분기는 그림 6 페이지 26의 점 a와 b와 같은 변곡점을 식별합니다.

• 피크 정점 이전에 두 번째 변곡점이 감지되면 잠재적인 전면 숄더가 존재합니다. 숄
더가 확인되면 숄더 포인트의 시작은 변곡점 이전의 최대 플러스 곡률 포인트에 설정
됩니다.

• 피크 끝 또는 골짜기 이전에 두 번째 변곡점이 감지되면 잠재적인 후면 숄더가 존재
합니다. 숄더가 확인되면 숄더 포인트의 시작은 피크 정점 이후 기울기의 첫 번째 최
소값 지점에 설정됩니다.

머무름 시간은 숄더의 최대 마이너스 곡률 지점에서 결정됩니다. 프로그래밍된 적분기
이벤트를 사용하면 적분기는 변곡의 숄더 피크 지점에 드롭 라인이 있는 일반 피크로서
숄더 면적을 계산할 수도 있습니다.

숄더의 면적은 주 피크에서 감산됩니다.

적분기 시간 초과 이벤트를 사용하여 피크 숄더를 일반 피크로 처리할 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016478219ag-textnode-base-id: 11016478219

기본 바탕선 구성

피크 클러스터가 완료되고 바탕선이 발견되면 적분기는 바탕선 할당 알고리즘에 페그
앤 스레드 기법을 사용하여 바탕선을 할당하도록 요청합니다. 사다리꼴 면적과 비례 높
이 보정을 사용하여 가능한 가장 낮은 바탕선을 정규화하고 유지합니다. 바탕선 할당 알
고리즘에 대한 입력에는 분석법의 파라미터와 적분기가 계산을 최적화하는 데 사용하는
검출기와 애플리케이션을 식별하는 데이터 파일도 포함됩니다.

가장 간단한 경우 적분기는 바탕선을 다음과 같이 일련의 직선 세그먼트로 구성합니다.
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• 바탕선의 시작
• 피크 시작, 골짜기, 끝점
• 피크 바탕선

틱 마크

바탕선

그림 7: 기본 바탕선 구성

ag-textnode-version-id: 11016496651ag-textnode-base-id: 11016496651

바탕선 코드

보고서의 적분 결과에서 각 피크에는 신호 바탕선이 도출된 방법을 설명하는 2, 3 또는 4
자 코드가 할당됩니다.

표 4: 4자 코드

첫 번째 문자 두 번째 문자 세 번째 문자 네 번째 문자

시작 시 바탕선 종료 시 바탕선 오류/피크 플래그 피크 유형

바탕선 코드는 주입 결과 테이블과 모든 기본 보고서 템플릿에 포함되어 있습니다.

그림 8: 주입 결과
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그림 9: 예시: 짧은 면적의 테이블 보고서

ag-textnode-version-id: 11016501131ag-textnode-base-id: 11016501131

문자 1 및 2

첫 번째 문자는 피크가 시작될 때의 바탕선을 나타내고 두 번째 문자는 피크가 끝날 때의
바탕선을 나타냅니다.

B 피크가 바탕선에서 시작 또는 정지되었습니다.

P 바탕선이 침투되는 동안 피크가 시작 또는 정지되었습니다.

V 피크가 골짜기 드롭 라인에서 시작 또는 정지되었습니다.

H 피크가 강제 수평 바탕선에서 시작 또는 정지되었습니다.

F 피크가 강제 지점에서 시작 또는 정지되었습니다.

M 피크가 수동으로 적분되었습니다.

U 피크가 할당되지 않았습니다.

추가 플래그를 추가할 수도 있습니다(우선순위에 따라).

ag-textnode-version-id: 11016506123ag-textnode-base-id: 11016506123

문자 3

세 번째 문자는 오류 또는 피크 플래그를 나타냅니다.

A 적분이 중단되었습니다. 예를 들어 적분기 이벤트 켜짐/꺼짐 또는 신호 작동 시간 종료
로 인해 발생합니다.

D 피크가 왜곡되었습니다(피크 형태가 잘못됨).

바탕 공간 피크가 정상 피크입니다.
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ag-textnode-version-id: 11016511115ag-textnode-base-id: 11016511115

문자 4

네 번째 문자는 피크 유형을 나타냅니다. 강제 적분기 이벤트 또는 수동 적분이 트리거된
경우에만 표시됩니다. 예를 들어 적분기 이벤트를 사용하여 용매 피크를 정의하거나 수
동 적분을 사용하여 바탕선을 수정하거나 피크를 삭제할 수 있습니다.

S 피크가 용매 피크입니다.

N 피크가 마이너스 피크입니다.

+ 피크가 면적 합산 피크입니다.

T 탄젠트 스킴 피크(표준 스킴, 직선)입니다.

X 탄젠트 스킴 피크(이전 모드 지수 스킴)입니다.

E 탄젠트 스킴 피크(새 모드 지수 스킴)입니다.

G 탄젠트 스킴 피크 또는 숄더(가우시안)입니다.

m 수동 바탕선으로 정의된 피크입니다.

n 수동 바탕선으로 정의된 마이너스 피크입니다.

T 수동 바탕선으로 정의된 탄젠트 스킴 피크입니다.

x 수동 바탕선으로 정의된 탄젠트 스킴 피크(지수 스킴)입니다.

R 피크는 다시 계산된 피크입니다.

f 전면 숄더 탄젠트로 정의된 피크입니다.

b 후면 숄더 탄젠트로 정의된 피크입니다.

F 전면 숄더 드롭 라인으로 정의된 피크입니다.

B 후면 숄더 드롭 라인으로 정의된 피크입니다.

U 피크가 할당되지 않았습니다.
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ag-textnode-version-id: 11013494283ag-textnode-base-id: 11013494283

피크 면적 측정

피크 적분의 마지막 단계는 피크의 최종 면적을 결정하는 것입니다.

BB

그림 10: 바탕선 대 바탕선 피크의 면적 측정

단순 분리 피크의 경우 피크 면적은 피크 시작과 정지 사이의 바탕선 위의 누적된 면적에
의해 결정됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016435851ag-textnode-base-id: 11016435851

면적 결정

적분기가 적분 중에 계산하는 면적은 다음과 같이 결정됩니다.

• 바탕선 대 바탕선(BB) 피크의 경우 그림 10 페이지 30에서와 같이 피크 시작과 피
크 끝 사이의 바탕선 위 면적입니다.

• 골짜기 대 골짜기(VV) 피크의 경우, 그림 11 페이지 31에서와 같이 골짜기 지점에
서 수직 점선으로 분할된 바탕선 위의 면적입니다.
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VV

그림 11: 골짜기 대 골짜기 피크에 대한 면적 측정

• 탄젠트(T) 피크의 경우 재설정된 바탕선 위의 면적입니다.
• 용매(S) 피크의 경우, 마지막으로 찾은 바탕선 지점으로부터의 수평 연장 위 면적과

탄젠트(T) 피크에 주어진 재설정된 바탕선 아래 면적입니다. 용매 피크가 너무 느리
게 상승하여 인식할 수 없거나, 실행 중에도 여러 개의 피크 그룹이 있어 일련의 라이
더가 있는 용매로 처리해야 한다고 생각할 수 있습니다. 이 경우 일반적으로 첫 번째
피크가 나머지 피크보다 훨씬 큰 병합된 그룹이 포함됩니다. 단순한 드롭 라인 처리
는 실제로는 첫 번째 피크의 꼬리에 위치하기 때문에 이후 피크가 과장됩니다. 첫 번
째 피크가 용매로 인식되도록 강제함으로써 나머지 그룹은 꼬리에서 제거됩니다,

• 바탕선 아래에서 발생하는 마이너스 피크는 그림 12 페이지 31에 표시된 것처럼 플
러스 면적을 갖습니다.

전체 영역 면적 - 바탕선 미만 면적 = 바탕선 보정 면적

그림 12: 마이너스 피크에 대한 면적 측정
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ag-textnode-version-id: 11016440331ag-textnode-base-id: 11016440331

단위 및 변환 계수

외부적으로 데이터는 데이터 포인트 세트를 포함하며, 샘플링된 데이터 또는 적분 데이
터일 수 있습니다. 적분 데이터의 경우 각 데이터 포인트는 높이 × 시간으로 표현되는 면
적에 해당합니다. 샘플링된 데이터의 경우 각 데이터 포인트는 높이에 해당합니다.

따라서 적분 데이터의 경우 높이는 면적을 이전 데이터 포인트 이후 경과한 시간으로 나
누어 구하는 계산된 엔티티입니다. 샘플링된 데이터의 경우 면적은 데이터에 이전 데이
터 포인트 이후 경과된 시간을 곱하여 계산됩니다.

적분 계산은 두 엔티티를 모두 사용합니다. 적분기 내에서 내부적으로 수행된 단위는 다
음과 같습니다. 면적의 경우 검출기 감응 × 초이고 검출기 감응을 높이로 사용합니다. 이
는 필요한 경우 정수 절단을 위한 공통 기반을 제공하기 위해 수행됩니다. 시간, 면적, 높
이의 측정값은 소프트웨어에서 측정, 계산, 저장하는 방식과 관계없이 실제 물리적 단위
로 보고됩니다.
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ag-textnode-version-id: 18014409523058059ag-textnode-base-id: 11013576075

바탕선 할당

ag-textnode-version-id: 18014409523077771ag-textnode-base-id: 11013595787

바탕선 보정 모드

OpenLab CDS에서는 여러 가지 바탕선 보정 모드를 사용할 수 있습니다. 다음 섹션에서
설명되어 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016534027ag-textnode-base-id: 11016534027

바탕선 보정 모드: 고전 아형

신호가 구성된 바탕선(그림 13 페이지 33의 포인트 a) 아래로 떨어지면 침투가 발생합
니다.

a

b

그림 13: 바탕선 침투

바탕선 침투가 발생하면 그림 13 페이지 33의 포인트 b에 표시된 것처럼 바탕선의 해
당 부분이 재구성될 수 있습니다. 다음 보정 모드를 사용하여 모든 바탕선 침투를 제거할
수 있습니다.

• 침투 없음
• 고급(최적화된 바탕선)
• 고급+(최적화된 바탕선 및 숄더 검출)
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ag-textnode-version-id: 11016538507ag-textnode-base-id: 11016538507

바탕선 보정 모드: 침투 없음

이 옵션을 선택하면 각 피크 클러스터에서 바탕선 침투를 검색합니다. 침투가 발견되면
침투가 남지 않을 때까지 피크의 시작점 및/또는 끝점이 이동됩니다.

바탕선 보정 모드 고전 아형 바탕선 보정 모드 침투 없음

참고 바탕선 보정 모드 침투 없음은 자식 피크와 숄더가 있는 용매 피크에는 사용할 수 없습니
다.

ag-textnode-version-id: 11016542987ag-textnode-base-id: 11016542987

바탕선 보정 모드: 고급

고급 바탕선 보정 모드에서 적분기는 피크의 시작 및 종료 위치를 최적화하고, 피크 클러
스터에 대한 바탕선을 재설정하고, 바탕선 침투를 제거합니다(바탕선 보정 모드: 침투 없
음 페이지 34 참조). 일반 보정 모드에 비해 고급 바탕선 보정은 기울기 감도에 덜 의존
하는 보다 안정적인 바탕선을 제공합니다.

ag-textnode-version-id: 11016547467ag-textnode-base-id: 11016547467

바탕선 보정 모드: 고급+

고급+ 바탕선 보정 모드에서는 적분기가 숄더 검출을 최적화합니다. 이는 숄더 감도를
높이고 동시에 중요한 숄더의 식별을 개선합니다. 고급 보정 모드에 비해 고급+ 바탕선
보정은 보다 안정적인 숄더 결과를 제공합니다.

고급+ 바탕선 보정 모드는 내부적으로 피크 높이 업데이트 이벤트를 사용합니다. 따라서
피크 높이는 항상 보간된 높이가 아닌 절대 높이입니다.
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ag-textnode-version-id: 11016516107ag-textnode-base-id: 11016516107

피크 대 골짜기 비율

피크 대 골짜기 비율은 피크가 다른 물질 피크와 얼마나 잘 분리되어 있는지를 나타내는
품질 측정값입니다. 이 사용자 특정 파라미터는 고급 바탕선 추적 모드의 구성 요소입니
다. 바탕선 분리가 표시되지 않는 두 피크가 드롭 라인 또는 골짜기 바탕선을 사용하여
분리되는지 여부를 결정하는 데 사용됩니다. 적분기는 더 작은 피크의 바탕선 보정 높이
와 골짜기의 바탕선 보정 높이 사이의 비율을 계산합니다. 피크 골짜기 비율이 사용자가
지정한 값보다 낮으면 드롭 라인이 사용되며, 그렇지 않으면 첫 번째 피크 대 골짜기 시
작 시 바탕선에서, 두 번째 피크 끝 시 골짜기에서 바탕선까지 바탕선을 그립니다(바탕선
보정 모드: 침투 없음 페이지 34과 그림 14 페이지 35 비교).

H2
Hv

H1

그림 14: 피크 골짜기 비율

피크 대 골짜기 비율은 다음 공식을 사용하여 계산합니다.

H1 ≥  H2, 피크 골짜기 비율 = H2/Hv

및
H1 < H2, 피크 골짜기 비율 = H1/Hv

그림 15 페이지 36는 사용자가 지정한 피크 골짜기 비율 값이 바탕선에 어떤 영향을 미
치는지 보여줍니다.
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사용자 지정 값보다 낮은 피
크 골짜기 비율

18.529
19.060

18.529
19.060

사용자 지정 값보다 높은 피
크 골짜기 비율

그림 15: 바탕선에 대한 피크 골짜기 비율의 효과

ag-textnode-version-id: 11013587467ag-textnode-base-id: 11013587467

탄젠트 스키밍

탄젠트 스키밍은 피크의 오르막 또는 내리막에서 발견되는 피크에 대해 구성된 바탕선
의 한 형태입니다. 전제 조건은 두 피크가 바탕선으로 분리되어 있지 않고 그 사이에 골
짜기가 있어야 한다는 것입니다. 탄젠트 스키밍으로 감지된 피크를 라이더 피크라고 합
니다. 골짜기가 없는 경우 피크를 숄더라고 합니다.

다음 그림은 탄젠트 스키밍의 원리를 설명합니다.

그림 16: 스키밍이 없는 피크, 골짜기 및 드롭 라인으로 구분됨
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그림 17: 꼬리 스키밍

ag-textnode-version-id: 11016525067ag-textnode-base-id: 11016525067

스킴 기준

다음 기준은 부모 피크의 전면 또는 후면 가장자리에서 용출되는 자식 피크의 면적을 계
산하는 데 스킴 라인을 사용할지 여부를 결정합니다.

• 스킴 높이 비율(전면 스킴 높이 비율 또는 꼬리 스킴 높이 비율)
• 스킴 골짜기 비율
스킴 높이 비율은 부모 피크의 바탕선 보정 높이(아래 그림의 Hp)와 자식 피크의 바탕선
보정 높이(Hc)의 비율입니다. 자식 피크가 스킴되도록 하려면 이 비율보다 낮은 값을 사
용합니다. 실행 전체에서 지수 스키밍을 비활성화하려면 이 파라미터를 높은 값 또는 0
으로 설정하면 됩니다.

스킴 골짜기 비율은 바탕선 위의 자식 피크 높이(아래 그림의 Hc)와 바탕선 위의 골짜기
높이(Hv)의 비율입니다. 자식 피크를 스킴하려면 이 비율보다 큰 값을 사용합니다.

참고 부모 피크의 꼬리에 있는 자식 피크 세트에 대해 이러한 기준 중 하나가 충족되지 않으면
두 기준을 모두 충족한 마지막 자식 피크 이후의 모든 자식 피크가 더 이상 스킴되지 않
고 드롭 라인을 사용합니다.

참고 지수에 대한 시간 초과 이벤트가 적용 중이거나 부모 피크 자체가 자식 피크인 경우에는
이러한 기준이 사용되지 않습니다. 부모 피크와 자식 피크 사이의 바탕선 코드는 골짜기
유형이어야 합니다(바탕선 코드 페이지 27 참조).
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Hp: Parent 높이 = 85
Hc: Child 높이 = 48
Hv: 골짜기 높이 = 6.6

Hc

Hp

Hv

그림 18: 스킴 기준 값 계산 예시

스킴 높이 비율 = Hp/Hc
스킴 골짜기 비율 = Hc/Hv
위치

Hp 부모 피크의 바탕선 보정 높이
Hv 바탕선 위의 골짜기 높이
Hc 자식 피크의 바탕선 보정 높이

꼬리 스키밍 꼬리 스키밍을 사용하려면 다음과 같이 파라미터를 설정합니다.

• 꼬리 스킴 높이 비율 = 85  / 48  = 1.77
적분 이벤트에서는 < 1.77 값을 사용합니다.

• 스킴 골짜기 비율 = 48  / 6.6  = 7.3
적분 이벤트에서는 > 7.3 값을 사용합니다.

전면 스키밍 전면 스키밍을 사용하면 첫 번째 피크가 자식 피크이고 두 번째 피크가 부모 피크가 됩니
다. 따라서 전면 스키밍을 사용하려면 파라미터를 다음과 같이 설정합니다.

• 전면 스킴 높이 비율 = 48  / 85  = 0.56
적분 이벤트에서는 < 0.56 값을 사용합니다.

• 스킴 골짜기 비율 = 85  / 6.6  = 12.9
적분 이벤트에서는 > 12.9 값을 사용합니다.

ag-textnode-version-id: 11016552459ag-textnode-base-id: 11016552459

탄젠트 스킴 모드

탄젠트 스킴이 활성화된 경우 다음 모델을 사용하여 적절한 피크 면적을 계산할 수 있습
니다.
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• 지수
• 새 지수
• 표준(가장 적합한 지수 또는 직선 계산을 자동으로 선택)
• 스트레이트
• 가우시안

참고 스킴된 피크 또는 숄더 피크를 포함하는 신호를 정량화해야 하는 경우 피크 면적 대신 피
크 높이를 평가하는 것이 좋습니다.

지수 스킴
이 스킴 모델은 자식 피크의 시작과 끝을 통해 지수 방정식을 사용하여 곡선을 그립니다.
곡선은 부모 피크에 뒤따르는 각 자식 피크 아래를 개별적으로 통과합니다.

새 지수 스킴
이 스킴 모델은 지수 방정식을 사용하여 곡선을 그립니다. 부모 피크 신호의 선행 또는
후행 에지를 근사합니다. 곡선은 하나 이상의 자식 피크 아래를 통과합니다. 동일한 지수
모델을 사용하여 하나 이상의 자식 피크를 스킴할 수 있으며, 첫 번째 자식 피크 이후의
모든 피크는 첫 번째 자식 피크의 끝에서 시작하여 드롭 라인으로 구분되어 스킴 곡선에
만 드롭됩니다.
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가우시안 스킴
이 스킴 모델은 새 지수 스킴과 동일한 방정식을 사용하지만, 부모 피크에서 더 높은 곳
을 검색하여 가장 잘 맞는 곳을 찾고 부모 피크 바탕선에서 선행 또는 후행 에지에 근사
합니다. 따라서 가우시안 스킴은 일반적으로 새 지수 스킴보다 더 넓은 면적을 계산합니
다.

직선 스킴
이 스킴 모델은 자식 피크의 시작과 끝을 통과하는 직선을 그립니다. 꼬리 라이더 피크의
시작(또는 프론트 라이더 피크의 끝) 높이가 부모 피크 기울기에 맞게 보정될 수 있습니
다.
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표준 스킴
이 기본 분석법은 지수 계산과 직선 계산을 조합하여 가장 잘 맞도록 하는 분석법입니다.

지수 계산에서 선형 계산으로의 전환은 높이 또는 면적의 갑작스러운 불연속성을 제거
하는 방식으로 수행됩니다.

• 신호가 바탕선을 훨씬 초과하는 경우 꼬리 피팅 계산은 지수가 됩니다.
• 신호가 바탕선 엔벨로프 내에 있으면 꼬리 피팅 계산은 직선이 됩니다.

조합 계산은 지수 또는 직선 탄젠트 스킴으로 보고됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016556939ag-textnode-base-id: 11016556939

스킴에 대한 지수 곡선 계산

다음 공식은 지수, 새 지수 또는 가우시안 스킴을 계산하는 데 사용됩니다:

Hb(tR) = H₀ * exp (- B * (tR - t₀)) + A * tR + C
위치

Hb 시간 tR에서 지수 스킴의 높이
H₀ 스킴 시작의 높이(바탕선 위)(지수 및 가우시안 스킴에 대해 서로 다른 추

정치)
B 소멸 계수(지수 및 가우시안 스킴에 대해 서로 다른 추정치)
t₀ 스킴의 시작에 해당하는 시간(지수 및 가우시안 스킴에 대해 서로 다른

추정치)
tR 머무름 시간
A 부모 피크의 바탕선 기울기
C 부모 피크의 바탕선 오프셋(지수 및 가우시안 스킴에 대해 서로 다른 추

정치)

14.35714.296
14.144

13.934

A
T
H

Hb

0
0

그림 19: 지수 스킴 계산에 사용되는 값
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ag-textnode-version-id: 11016561419ag-textnode-base-id: 11016561419

숄더 모드

숄더 검출이 활성화된 경우 다음 모델을 사용하여 적절한 피크 면적을 계산할 수 있습니
다.

• 드롭 바탕선
• 탄젠트 바탕선
• 새 지수
• 가우시안

드롭 바탕선
변곡점에서의 드롭 라인은 숄더 피크와 주 피크를 구분합니다.

그림 20: 드롭 라인이 있는 숄더

탄젠트 바탕선
변곡점을 통과하는 직선이 숄더 피크를 정의합니다.
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그림 21: 탄젠트 바탕선이 있는 숄더

새 지수
이 숄더 모드는 지수 방정식을 사용하여 곡선을 그립니다. 숄더 피크의 선행 또는 후행
에지를 근사합니다.

그림 22: 새 지수 바탕선이 있는 숄더

가우시안
이 숄더 모드 모델은 새 지수 모드와 동일한 방정식을 사용하지만, 부모 피크에서 더 높
은 곳을 검색하여 가장 적합한 것을 찾습니다. 가우시안 스킴은 일반적으로 새 지수 스킴
보다 더 넓은 면적을 계산합니다.

예를 들어 부산물이 없는 것을 보장해야 하는 경우 가우시안 모드를 사용하십시오.
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그림 23: 가우시안 바탕선이 있는 숄더

ag-textnode-version-id: 11016565899ag-textnode-base-id: 11016565899

탄젠트 스킴 모드와 숄더 모드 결합

OpenLab CDS를 사용하면 탄젠트 스킴 모드와 숄더 모드를 개별적으로 구성할 수 있습
니다. 그러나 모든 조합이 똑같이 유용한 결과를 생성하는 것은 아닙니다.

표 5: 숄더 모드와 탄젠트 스킴 모드의 권장 조합

숄더 모드 탄젠트 스킴 모드

드롭
(또는 모든 숄더 모드)

드롭 라인으로 분리하려면 skim height ratio를 0.0
으로 설정합니다.

가우시안 가우시안

새 지수 새 지수

탄젠트 스트레이트
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ag-textnode-version-id: 11182376843ag-textnode-base-id: 11182376843

적분기 이벤트

사용 가능한 적분기 이벤트는 다음 그룹으로 나뉘어집니다.

• 초기 적분기 이벤트는 적분 시작 시 적용되는 이벤트입니다. 이 이벤트는 처리 방법
에서 적분기 이벤트 섹션의 표준 노드에서 기본값이 되어 있을 수 있습니다. 이러한
이벤트는 삭제할 수는 없지만 값을 변경할 수는 있습니다.

• 시간 초과 이벤트는 적분 시작 후 발생합니다. 시간 초과 이벤트는 초기 이벤트의 값
을 변경할 수 있거나 추가 적분 파라미터를 켜거나 끌 수 있습니다. 이 이벤트는 처리
방법에서 적분기 이벤트 섹션의 표준 노드에서 추가할 수 있습니다.

• 모든 신호에 항상 적용되는 적분기 이벤트는 적분기 이벤트 섹션의 고급 노드에서 구
성할 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016099083ag-textnode-base-id: 11016099083

표준 적분 이벤트: 초기 이벤트

기울기 감도 적분 중 피크의 시작점과 끝점을 식별하는 데 사용되는 신호 기울기의 값을 설정합니다.

제공된 신호에 대해 특별히 또는 모든 신호에 대해 글로벌하게 값을 설정할 수 있습니다.

신호 기울기가 기울기 감도 값을 초과하면 피크 시작점이 설정됩니다. 신호 기울기가
기울기 감도 값 미만이면 피크 끝점이 설정됩니다.

피크 폭 적분기의 감도를 제어하여 피크와 바탕선 노이즈를 구별합니다. 첫 번째 예상 피크(용매
피크 제외)의 절반 높이에서 피크 폭에 해당하는 피크 폭을 시간 단위로 지정합니다.

적분기는 실행 중에 적분 최적화가 필요할 때 피크 폭을 업데이트합니다.

선택한 초기 피크 폭이 너무 낮으면 노이즈가 피크로 해석될 수 있습니다. 넓은 피크와
좁은 피크가 혼합되면 실행 시간이 프로그래밍된 이벤트를 사용하여 특정 피크에 대한
피크 폭을 조정할 수 있습니다. 예를 들어, 피크는 등온 GC 및 등용매 LC 분석에서 분석
이 진행됨에 따라 훨씬 더 넓어지는 경우가 있습니다. 이를 보상하기 위해 적분기는 시간
초과 이벤트로 비활성화되지 않는 한 분석 중에 피크가 넓어짐에 따라 피크 폭을 자동으
로 업데이트합니다.

피크 폭 업데이트는 다음과 같이 가중치가 적용됩니다.

0.75 × (기존 피크 폭) + 0.25 × (현재 피크 폭)

면적 제한 최소 관심 피크의 면적을 설정합니다.
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최소 면적보다 작은 면적을 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후
면적 제한값보다 작은 모든 피크를 제외합니다. 면적 제한값은 0 이상이어야 합니다.

숄더가 검출된 경우: 숄더를 제한하는 결정은 예비 근사치를 기반으로 합니다. 이 근사법
의 경우 숄더 면적은 탄젠트를 대각선으로 사용하여 숄더 시작부터 숄더 끝까지 직사각
형으로 계산됩니다.

참고 면적 제한은 수동 적분 중에는 무시됩니다.

면적% 제한 최소 관심 피크의 면적%을 설정합니다.

면적%이 최소 면적%보다 작은 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후 제
공된 값보다 면적%이 작은 모든 피크를 제외합니다.

예상된 최소 피크의 면적%을 입력합니다. 면적 및 높이 제한이 0으로 설정된 데이터 파
일을 먼저 적분하면 이 정보를 얻을 수 있습니다. 적분 결과에서 면적% 컬럼을 사용하여
적절한 최소값을 선택합니다.

낮은 면적%으로 인해 적분되지 않는 피크가 라이더 피크인 경우, 부모 피크와 병합됩니
다.

부모 피크가 면적% 임계값보다 작지만 라이더 피크가 임계값보다 큰 경우, 라이더 피크
의 계산 및 바탕선 구성이 제외된 피크에 기반하기 때문에 부모 피크가 유지됩니다.

높이 제한 최소 관심 피크의 높이를 설정합니다.

이 최소 높이보다 작은 높이를 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후
높이 제한값보다 작은 모든 피크를 제외합니다.
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숄더가 검출된 경우: 숄더를 제한하는 결정은 예비 근사치를 기반으로 합니다. 이 근사치
의 경우 숄더 높이는 탄젠트를 대각선으로 사용하여 숄더 시작부터 숄더 끝까지 직사각
형의 높이로 계산됩니다.

참고 높이 제한은 수동 적분 중에는 무시됩니다.

숄더 모드 피크에서 숄더를 검출하는 초기 분석법을 설정합니다.

이 설정은 애플리케이션이 바탕선을 분리되지 않은 피크를 처리하는 방법을 정의합니
다. 다음 중에서 선택할 수 있습니다.

꺼짐 숄더가 검출되지 않습니다.

드롭 숄더가 드롭 라인으로 적분됩니다.

탄젠트 숄더가 탄젠트 바탕선으로 적분됩니다.

새 지수 숄더가 새 지수로 적분됩니다.

가우시안 숄더가 가우시안 바탕선으로 적분됩니다.

탄젠트 스키밍에 대한 자세한 내용은 탄젠트 스키밍 페이지 36과 탄젠트 스킴 모드 페이
지 38를 참조하십시오.

ag-textnode-version-id: 11016024587ag-textnode-base-id: 11016024587

피크 폭 선택

신호 정보의 왜곡 없이 피크로 해석되는 노이즈를 방지하기에 충분한 필터링을 제공하
는 설정을 선택합니다.

• 단일 관심 피크에 적합한 초기 피크 폭을 선택하려면 베이스에서 피크의 시간 폭을
기준으로 사용합니다.

• 관심 피크가 여러 개 있을 때 적합한 초기 피크 폭을 선택하려면 초기 피크 폭을 가장
좁은 피크 폭 이하의 값으로 설정하여 최적의 피크 감도를 얻습니다.

ag-textnode-version-id: 11016019595ag-textnode-base-id: 11016019595

높이 제한과 피크 폭

피크 폭과 높이 제한 모두 적분 과정에서 매우 중요합니다. 이러한 값을 변경하면 다양한
결과를 얻을 수 있습니다.

• 상대적 주요 성분을 높은 노이즈 환경에서 검출하고 정량화해야 할 때 높이 제한과
피크 폭을 모두 증가시킵니다. 증가한 피크 폭은 노이즈의 필터링을 개선하고 증가한
높이 제한은 무작위 노이즈가 무시되도록 합니다.
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• 높이 제한과 피크 폭을 줄여 높이가 노이즈 자체의 높이에 근접하는 극미량 성분을
검출하고 정량화합니다. 피크 폭을 줄이면 신호 필터링이 감소하지만, 높이 제한을
줄이면 작은 피크가 충분한 높이를 갖지 못하기 때문에 제한되지 않습니다.

• 분석에 피크 폭이 다양한 피크가 포함되어 있는 경우, 좁은 피크에 대한 피크 폭을 설
정하고 높이 제한을 줄여 넓은 피크가 줄어든 높이 때문에 무시되지 않도록 합니다.

ag-textnode-version-id: 11016029579ag-textnode-base-id: 11016029579

적분 튜닝

경우에 따라 기울기 감도, 피크 폭, 높이 제한 및 면적 제한에 대한 값을 변경하여 적분을
사용자 정의하는 것이 유용합니다. 아래 그램은 이러한 파라미터가 신호의 5개 피크 적
분에 영향을 미치는 방법을 보여줍니다.

높이 제한

바탕선

피크 폭

1

2

3

4

5

6

7

그림 24: 초기 이벤트 사용

피크는 4개의 적분 파라미터가 모두 충족될 때만 적분됩니다. 피크 3에 대한 피크 폭, 면
적 제한 및 표시된 기울기 감도를 사용하면 피크 1, 3 및 7만 적분됩니다.

• 피크 1은 4개의 적분된 파라미터가 모두 충족되면 적분됩니다.
• 피크 2는 면적이 설정된 면적 제한값 미만이기 때문에 제거됩니다.
• 피크 3은 4개의 적분된 파라미터가 모두 충족되면 적분됩니다.
• 피크 4는 피크 높이가 높이 제한 미만이기 때문에 적분되지 않습니다.
• 피크 5는 면적이 설정된 면적 제한값 미만이기 때문에 제거됩니다.
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• 피크 6은 적분되지 않고, 필터링과 번칭으로 인해 피크가 보이지 않습니다.
• 피크 7은 적분됩니다.

표 6: 높이 및 면적 제한값

적분 파라미터 피크 1 피크 2 피크 3 피크 4 피크 5 피크 7

피크 적분됨 예 아니요 예 아니요 아니요 예

높이 제한 초과 초과 초과 미만 초과 초과

면적 제한 초과 미만 초과 미만 미만 초과

ag-textnode-version-id: 18014409635098123ag-textnode-base-id: 11125616139

시간 초과 이벤트, ChemStation 적분기

OpenLab CDS은(는) 내부 알고리즘 바탕선의 적분 모드와 사용자의 정의 중에서 선택
할 수 있는 시간 초과 이벤트 세트를 제공합니다. 이 시간 초과 이벤트는 기본 구조가 적
절하지 않을 때 신호 바탕선 구성을 사용자 정의하는 데 사용할 수 있습니다. 예를 들어,
사용자는 새 면적 합 이벤트 유형(면적 합 슬라이스 참조)을 생성할 수 있으므로 기본 면
적 합 결과를 변경하지 않습니다. 이러한 이벤트는 최종 피크 면적을 합산하고 단기 및
장기 바탕선 이상을 보정하는 데 유용할 수 있습니다.

제공된 신호에 대해 특별히 또는 모든 신호에 대해 글로벌하게 값을 설정할 수 있습니다.

면적 제한 초기 이벤트 페이지 45를 참조하십시오.

면적 합 적분기가 면적을 합산하는 지점(켜기/끄기)을 설정합니다.

면적 합산으로 생성된 피크의 머무름/이동 시간은 시작 시간과 종료 시간의 평균입니다.
면적 합 켜짐 이벤트가 피크 시작 후 정점 도달 전에 발생하면 전체 피크가 합계에 포함됩
니다. 피크 정점 후 피크가 끝나기 전에 발생하면 피크가 잘리고 면적 합이 즉시 시작됩
니다.

면적 합
켜짐

면적 합
켜짐

면적 합 면적 합
꺼짐 꺼짐

그림 25: 피크 정점 도달 후 피크가 끝나기 전 면적 합 켜짐 이벤트
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면적 합 꺼짐 이벤트가 피크 시작 후 정점 도달 전에 발생하면 면적 합이 즉시 종료됩니
다. 이 현상이 발생하는 신호의 지점은 골짜기 지점이 됩니다. 면적 합 꺼짐 이벤트가 정
점 도달 후에 발생하는 경우, 이벤트는 피크가 끝날 때까지 연기됩니다.

면적 합
켜짐

면적 합
꺼짐

면적 합
켜짐

면적 합
꺼짐

그림 26: 피크 시작 후 정점 도달 전 면적 합 꺼짐 이벤트

면적 합 슬라이스 이 이벤트를 통해 면적 또는 시간 간격의 손실 없이 연속 면적 합 간격을 정의할 수 있습
니다.

이 이벤트는 면적 합 이벤트와 유사합니다. 그러나 이 이벤트를 통해 시간 간격 및 적분
된 피크 면적의 손실 없이 인접한 면적 합 간격을 정의할 수 있습니다. 피크는 이 이벤트
를 설정한 지점에서 분할됩니다. 면적 합산은 면적 합 슬라이스 간격이 지정된 곳에서 정
확하게 시작되고 끝납니다.

면적 합 슬라이스 피크의 머무름 시간은 슬라이스 시간 간격의 중간입니다. 머무름 시간
은 식별 또는 재검교정으로 변경되지 않습니다. 적분기는 면적 합 슬라이스 시작 이벤트
와 함께만 데이터 포인트를 가져오기 시작하고 면적 합 슬라이스 종료 이벤트와 함께 끝
나기 때문에 머무름 시간은 약간만 변합니다. 따라서 머무름 시간은 기껏해야 두 데이터
포인트 사이의 시간 만큼 변할 수 있습니다.

시작 파라미터를 사용하여 각 면적 합 슬라이스에 대한 시작 시간을 정의합니다. 다음 시
작 시간은 이전 시간-슬라이스에 대한 종료 시간으로 사용되므로 여러 시작 이벤트를 차
례로 사용할 수 있습니다.

시작-마이너스 면적 파라미터는 시간-슬라이스 면적에서 마이너스 면적(설정된 바탕선
미만)을 감산한 시간-슬라이스의 적분 시작을 정의합니다.

끝 파라미터는 마지막 시간-슬라이스의 끝을 정의합니다. 시간-슬라이스의 면적은 설정
된 바탕선 미만의 면적을 무시하고 계산됩니다. 다른 면적 합 슬라이스 이벤트가 뒤따르
지 않으면 적분기가 자체 정규 피크 검출을 다시 재개합니다.

시작 이벤트에서 다음 종료 이벤트까지의 범위 내에서 바탕선은 항상 중간에 방향이 바
꾸지 않는 직선입니다. 끝점을 지난 후(최소 0.001분 후)에만 범위에서 바탕선 설정,
범위에서 낮은 바탕선 설정 또는 범위에서 바탕선 사용 이벤트를 사용하여 장기 바탕선 변
경이 다시 적용됩니다.
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그림 27: 예시: 면적 합 슬라이스

위 그림은 다음 시간 초과 이벤트가 포함된 예시를 보여줍니다.

표 7: 바탕선 구성

시간 이벤트 파라미터

4분 범위에서 바탕선 설정 +-2분

22분 범위에서 바탕선 설정 +-4분

표 8: 면적 합 슬라이스

시간 이벤트 파라미터

4분 면적 합 슬라이스 시작

8분 면적 합 슬라이스 시작

10분 면적 합 슬라이스 시작

13분 면적 합 슬라이스 시작

17.5분 면적 합 슬라이스 시작

19분 면적 합 슬라이스 끝

자동 피크 폭 다음 피크를 위한 피크 폭의 자동 업데이트를 켭니다. 해당 시점의 피크 폭과 관계없이
재개되고, 이전에 발견한 피크 폭에 기반하여 피크 폭 추적을 재개합니다.
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골짜기에서의 바탕
선

피크 사이의 모든 골짜기에서 적분기가 바탕선을 재설정하는 지점(켜기/끄기)을 설정합
니다.

바탕선의 반복된 재설정은 피크의 모서리를 잘라낼 수 있습니다. 이러한 모서리는 마이
너스 면적이 되고, 피크의 측정된 전체 면적을 줄입니다.

이 기능은 넓고 낮은 피크 뒤에 피크가 있고 바탕선을 모든 골짜기 지점으로 재설정하려
는 경우에 유용합니다.

켜짐 꺼짐

그림 28: 골짜기에서의 바탕선 이벤트

바탕선 뒤로 이동 표준 적분기는 바탕선을 명시된 바탕선 지점에서 이 지점까지 수평으로 뒤로 확장하는
지점을 설정합니다.



2 ChemStation 적분기를 통한 적분
적분기 이벤트

53

피크 끝

신호 업셋

바탕선 돌아옴

후방 바탕선

바탕선 재개

그림 29: 바탕선 뒤로 이동 이벤트

바탕선 유지 수평 바탕선은 바탕선 유지 이벤트가 켜질 때부터 바탕선 유지 이벤트가 꺼질 때까지 설
정된 바탕선의 높이에 그려집니다.

바탕선 다음 골짜
기

적분기가 피크 사이의 다음 골짜기에서 바탕선을 재설정한 후 이 기능을 자동으로 취소
하는 지점을 설정합니다.

이 기능은 뒤에 있거나 서로 가까운 개별 클러스터에 있다고 가정하는 병합된 피크 그룹
에서 유용합니다. 이 기능은 면적 합산 중에는 무시됩니다.

바탕선 나우 신호가 피크에 있을 때 적분기가 바탕선을 데이터 포인트의 현재 높이로 재설정하는 지
점(시간)을 설정합니다.

신호가 바탕선에 있는 경우 기능은 무시되고 검출된 바탕선이 사용됩니다.

숄더 검출 적분기가 숄더 검출을 시작하고 정지하는 지점(켜기/끄기)을 설정합니다.

숄더는 지정된 숄더 모드에 따라 검출됩니다. 표준 적분 이벤트: 초기 이벤트 페이지 45
를 참조하십시오.

고정된 피크 폭 피크 폭을 설정하고 다음 피크를 위한 피크 폭의 자동 업데이트를 비활성화합니다. 훌륭
한 성능을 얻으려면 피크 폭을 실제 피크의 절반 높이에서 가깝게 설정합니다.

높이 제한 초기 이벤트 페이지 45를 참조하십시오.

적분 적분기가 적분을 시작하고 정지하는 지점(켜기/끄기)을 설정합니다.

적분기가 꺼진 시간과 켜진 시간 사이의 피크는 무시됩니다.



2 ChemStation 적분기를 통한 적분
적분기 이벤트

54

적분기
꺼짐

적분기 적분기
켜짐 꺼짐

그림 30: 적분기 이벤트

바탕선은 침투에 대한 재설정을 포함하여 마지막으로 명시된 지점에서 그려집니다. 피
크 폭, 임계값 및 면적 제한의 설정된 변경 사항과 함께 다른 모든 적분기 기능은 적분기
가 꺼지면 무시됩니다. 켜짐 및 꺼짐 지점에서 바탕선 지점이 재설정됩니다.

적분기가 재시작하도록 설정되면 새 바탕선 지점이 현재 신호 수준에서 재설정됩니다.

이 기능은 크로마토그램/전기영동도의 일부를 무시하거나 바탕선 간섭을 제거하는 데
유용합니다.

최대 면적 최대 관심 피크의 면적을 설정합니다.

최대 면적보다 큰 면적을 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후 최대
면적 값보다 큰 모든 피크를 제외합니다.

예를 들어, 이 이벤트를 사용하여 적분 결과에서 GC 크로마토그램의 용매 피크를 제외
할 수 있지만 해당 라이더 피크를 포함할 수 있습니다.

최대 높이 최대 관심 피크의 높이를 설정합니다.

최대 높이보다 큰 높이를 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후 최대
높이 값보다 큰 모든 피크를 제외합니다.

예를 들어, 이 이벤트를 사용하여 적분 결과에서 GC 크로마토그램의 용매 피크를 제외
할 수 있지만 해당 라이더 피크를 포함할 수 있습니다.

마이너스 피크 적분기가 마이너스 피크를 인식하는 지점(켜기/끄기)을 설정합니다.

마이너스 피크가 인식되면 적분기는 더 이상 침투 후 바탕선을 자동으로 재설정하지 않
습니다. 이제부터 바탕선의 모든 침투는 설정된 바탕선을 0으로 사용하여 적분됩니다.
면적은 이 바탕선과 관련하여 구성되고 절대값으로 제공됩니다.

마이너스 피크 기능은 바탕선이 피크 클러스터 시작의 명시된 바탕선 지점에서 피크 끝
의 설정된 바탕선까지 구성되기 때문에 피크 크기와 비교하여 바탕선 이동이 작을 때만
자신 있게 사용될 수 있습니다.
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참고 면적 합산은 마이너스 피크 켜짐 이벤트가 활성화되면 자동으로 비활성화됩니다.
탄젠트 스키밍도 마이너스 피크 검출 중에 비활성화됩니다. 이런 피크는 드롭 라인으로
분리됩니다.

드리프트 없음마이너스 피크 켜
짐

마이너스 피크 꺼
짐

그림 31: 마이너스 피크 이벤트

피크 클러스터 피크 클러스터의 Start(시작) 및 End(끝) 이벤트 내에 있는 모든 피크에 대한 공통 바탕선
을 생성합니다.

시작 또는 종료 시간이 겹친 피크(숄더 또는 라이더)와 교차하면 부모 피크는 피크 클러
스터의 시작 및 종료 시간을 정의합니다. 두 피크 클러스터 범위가 서로 교차하면 두 번
째 피크 클러스터 범위를 정의하는 이벤트가 무시됩니다.

바탕선은 첫 번째로 포함된 피크의 시작 시간에서 시작하고 마지막으로 포함된 피크의
종료 시간에서 끝납니다. 피크 클러스터의 전체 면적이 고려됩니다. 원래 어떠한 피크도
검출되지 않았던 피크 클러스터 내의 모든 영역은 할당되지 않은 피크(바탕선 코드 U)로
보고됩니다. 피크 클러스터 내에는 마이너스 피크가 없습니다. 따라서 격차는 면적 또는
높이 제한으로 인해서만 또는 피크 클러스터 바탕선을 침투하는 신호로 인해 발생할 수
있습니다.
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그림 32: 피크 클러스터 이벤트가 없는 적분

그림 33: 6분에 피크 클러스터 Start(시작) 이벤트를 가지고 20분에 피크 클러스터 End(끝) 이벤트를 가지는
적분

Start no penetration(침투 없음 시작) 피크 클러스터 옵션을 사용하면, 시스템은 신호에
침투하지 못하는 바탕선을 구축합니다.
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그림 34: 6분에 피크 클러스터 Start no penetration(침투 없음 시작) 이벤트를 가지고 20분에 피크 클러스터
End(끝) 이벤트를 가지는 적분

범위에서 바탕선
설정

데이터 포인트의 범위를 사용하여 시간 범위의 중간점에서 통계적으로 유의미한 바탕선
지점을 계산합니다.

사용자가 제공하는 값은 지정된 이벤트 시간 주위의 시간 간격입니다. 이것은 바탕선 지
점을 결정하는 데 사용되는 범위를 정의합니다. 바탕선의 통계적 계산에 대한 자세한 내
용은 바탕선 보정 모드 페이지 33를 참조하십시오.

값을 0으로 설정하면 가장 가까운 크로마토그램 데이터 포인트가 바탕선 지점으로 사용
되고, 어떠한 통계도 실행되지 않습니다. 마이너스 값을 설정하면 설정은
범위에서 바탕 설정=지우기와 같습니다. 통계적 바탕선 알고리즘의 사용이 정지됩니다.

바탕선 계산을 위한 크로마토그램에서 모든 시간 및 간격을 지정할 수 있습니다. 이상적
으로는, 화학적 배경이 사라지고 노이즈만 포함해야 합니다.

두 개의 범위에서 바탕선 설정 지점을 지정하면(예를 들어 크로마토그램의 시작 시 및 끝
시), 그 사이의 바탕선은 직선으로 연결됩니다.

범위에서 낮은 바
탕선 설정

데이터 포인트의 범위를 사용하여 시간 간격의 중간점에서 통계적으로 유의미한 바탕선
지점을 계산합니다. 범위에서 바탕선 설정 이외에, 이 이벤트는 가능성이 가장 낮은 바탕
선 지점을 사용하므로 30% 이상의 노이즈 데이터 포인트가 해당 지점 위에 있을 수 있습
니다. 따라서 바탕선 침투가 최소화됩니다. 범위에서 낮은 바탕선 설정은
범위에서 바탕선 설정 y 값에서 한 개의 시그마(노이즈 표준편차)를 감산하여 계산합니
다.

사용자가 제공하는 값은 지정된 이벤트 시간 주위의 시간 간격입니다. 이것은 바탕선 지
점을 결정하는 데 사용되는 범위를 정의합니다. 바탕선의 통계적 계산에 대한 자세한 내
용은 바탕선 보정 모드 페이지 33를 참조하십시오.
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값을 0으로 설정하면 가장 가까운 크로마토그램 데이터 포인트가 바탕선 지점으로 사용
되고, 어떠한 통계도 실행되지 않습니다. 마이너스 값을 설정하면 설정은
범위에서 바탕 설정=지우기와 같습니다. 통계적 바탕선 알고리즘의 사용이 정지됩니다.

바탕선 계산을 위한 크로마토그램에서 모든 시간 및 간격을 지정할 수 있습니다. 이상적
으로는, 화학적 배경이 사라지고 노이즈만 포함해야 합니다.

두 개의 범위에서 바탕선 설정 지점을 지정하면(예를 들어 크로마토그램의 시작 시 및 끝
시), 그 사이의 바탕선은 직선으로 연결됩니다.

계산에 사용된 크로마토그램의 면적에 과도한 화학적 노이즈 또는 전자 노이즈 스파이
크가 포함된 경우 범위에서 바탕선 설정 대신 범위에서 낮은 바탕선 설정을 사용합니다.

숄더 모드 초기 이벤트 페이지 45를 참조하십시오.

기울기 감도 초기 이벤트 페이지 45를 참조하십시오.

용매 피크 특정 기울기(mV/s 단위) 위에 있는 피크는 아날로그-디지털 변환 범위에서 벗어난 용매
피크로 검출됩니다.

후행 피크는 자동으로 탄젠트 스킴됩니다. 탄젠트 스킴 이벤트를 켤 필요가 없습니다.

용매 피크 검출 기능이 꺼져 있으면 탄젠트 대신 후행 피크에서 드롭 라인이 그려집니다.

갈라진 피크 드롭 라인으로 피크를 분할하는 지점을 지정합니다.

참고 면적 합이 켜져 있는 동안에는 갈라진 피크를 사용할 수 없습니다. 면적 합이 켜져 있는
동안 피크를 분할하려면 해당 수동 적분기 이벤트를 사용합니다.
갈라진 피크 이벤트를 사용하여 스킴된 피크를 분할할 수 없습니다.

꼬리 탄젠트 스킴 탄젠트 스키밍을 시작하거나 끝내는 지점을 지정합니다.

켜기
적분기가 다음 피크의 후행 에지에서 탄젠트 스킴을 설정할 지점을 설정합니다. 탄젠트
위의 모든 피크는 재설정 바탕선에 적분됩니다. 탄젠트는 작은 피크 이전의 골짜기에서
검출기 신호 그레디언트가 탄젠트 그레디언트와 동일한 작은 피크 이후 지점까지 그려
집니다. 탄젠트 스킴 이벤트 시간은 피크 중 언제라도 입력할 수 있습니다. 피크를 용매
피크로도 지정합니다.

끄기
현재 피크가 완료되거나 저장된 간격에서 어떠한 피크도 발견되지 않은 경우(그리고 용
매가 무심코 다음 클러스터에 지정되지 않을 경우) 탄젠트 스키밍을 종료합니다.

탄젠트 스킴 모드 다음 탄젠트 스킴 모드는 적절한 피크 면적을 계산하는 데 사용할 수 있습니다.

• 지수
• 새 지수
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• 표준
• 스트레이트
• 가우시안
자세한 내용은 탄젠트 스킴 모드 페이지 38를 참조하십시오.

할당되지 않은 피
크

일부 바탕선 구성이 있으면 바탕선 위와 신호 아래에 작은 면적이 있지만 식별된 피크의
부분은 아닙니다. 일반적으로 그러한 면적은 측정되지도 않고 보고되지도 않습니다. 할
당되지 않은 피크가 켜지면 이러한 면적은 할당되지 않은 피크로 측정되고 보고됩니다.
이러한 면적에 대한 머무름/이동 시간은 면적의 시작과 끝 사이에 있는 중간점입니다.

0.482

0.581

0.832

그림 35: 할당되지 않은 피크

피크 높이 업데이
트

이 이벤트는 적분기가 피크 높이와 피크 머무름 시간을 모두 정의하는 피크 정점으로 가
장 높은 데이터 포인트를 사용하도록 합니다. 이 이벤트가 없으면 보간된 곡선의 최대값
이 사용됩니다. 피크 높이 업데이트 이벤트는 특히 매우 가파르고 각진 피크 또는 아래쪽
으로 떨어지기 시작한 피크가 있는 신호에서 유용합니다. 이와 같은 피크는 MSD 신호에
서 일반적으로 나타납니다.

피크 높이 업데이트의 시작 시간은 평가되지 않습니다. 이벤트는 항상 전체 크로마토그
램에 영향을 미칩니다.
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그림 36: 기본 적분

그림 37: 피크 높이 업데이트 이벤트가 있는 적분

범위에서 바탕선
사용

바탕선 값을 나중 또는 이전 시간으로 투영하여 바탕선 침투를 최소화할 수 있습니다.

범위에서 바탕선 설정 또는 범위에서 낮은 바탕선 설정 값이 크로마토그래프 피크가 없는
영역에서 계산되는 경우, 첫 번째 관심 피크가 용출되기 직전 시간에(또는 마지막 관심
피크가 용출된 직후 시간에) 계산된 바탕선을 투영하는 것이 좋습니다.
범위에서 바탕선 사용을 사용하면 각 방향에서 최대 3개의 그러한 투영을 구성할 수 있습
니다.

이 이벤트는 상사면 또는 하사면 바탕선을 구성했을 때 사용하는 것이 좋습니다. 그렇지
않으면 직선 바탕선이 예기치 않게 크로마토그램 곡선을 절단할 수 있기 때문입니다. 파
라미터는 바탕선 지점을 선택하고 주어진 시간 간격에 바탕선을 바탕선 지점으로 투영
할 바탕선 범위를 적분기에 알려줍니다.

다음 파라미터를 사용할 수 있습니다.

• 지우기: 새 바탕선 동작을 지우고 이 지점에서 기존 알고리즘으로 복귀합니다.
• 왼쪽: 시간 내 이 지점의 왼쪽과 가장 가까운 바탕선 범위에서 바탕선 값을 사용합니

다.
• 오른쪽: 시간 내 이 지점의 오른쪽과 가장 가까운 바탕선 범위에서 바탕선 값을 사용

합니다.
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• 범위 1—범위 9: 주어진 바탕선 범위에서 바탕선 값을 사용합니다. 바탕선 범위는 크
로마토그램을 시작할 때부터 계산됩니다.

면적 합 슬라이스(그림 27 페이지 50)의 예시도 참조하십시오.

ag-textnode-version-id: 11137980171ag-textnode-base-id: 11137980171

고급 적분기 이벤트

고급 적분기 이벤트는 모든 신호에 대해 제공됩니다.

탄젠트 스킴 모드 피크의 상사면 또는 하사면에서 발견되는 피크에 대한 바탕선 구성 유형을 정의합니다.
탄젠트 스킴 모드 페이지 38를 참조하십시오.

지수 높이가 보정된 각 자식 피크의 시작과 끝을 통해 지수 곡선을 그립니다.

새 지수 부모 피크의 후행 에지에 근사하도록 지수 곡선을 그립니다.

표준 가장 잘 맞도록 지수와 직선 계산을 결합합니다.

스트레이트 높이가 보정된 각 자식 피크의 시작과 끝을 통해 직선을 그립니다.

가우시안 부모 피크의 후행 에지에 근사하도록 가우시안 곡선을 그립니다.

꼬리 스킴 높이 비
율

스킴 골짜기 비율과 함께 용매의 꼬리에 있는 작은 피크 또는 다른 큰 피크를 스키밍하는
탄젠트의 조건을 설정합니다. 스킴 기준 페이지 37을 참조하십시오.

바탕선이 보정된 부모 피크 높이(Hp)와 바탕선이 보정된 자식 피크 높이(Hc)의 비율입
니다. 지정된 값보다 높은 비율은 스키밍을 활성화합니다.

Hp

Hv
Hc

그림 38: 예시: 꼬리 스키밍이 있는 피크

전면 스킴 높이 비
율

스킴 골짜기 비율과 함께 용매의 전면에 있는 작은 피크 또는 다른 큰 피크를 스키밍하는
탄젠트의 조건을 설정합니다. 스킴 기준 페이지 37을 참조하십시오.
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바탕선이 보정된 부모 피크 높이(Hp)와 바탕선이 보정된 자식 피크 높이(Hc)의 비율입
니다. 지정된 값보다 높은 비율은 스키밍을 활성화합니다.

Hp

Hv
Hc

그림 39: 예시: 전면 스키밍이 있는 피크

스킴 골짜기 비율 꼬리 스킴 높이 비율 또는 전면 스킴 높이 비율과 함께 용매의 꼬리 또는 전면에 있는 작은
피크 또는 다른 큰 피크를 스키밍하는 탄젠트의 조건을 설정합니다. 스킴 기준 페이
지 37을 참조하십시오.

바탕선이 보정된 자식 피크 높이(Hc)와 바탕선이 보정된 골짜기 높이(Hv)의 비율입니
다. 지정된 값보다 낮은 비율은 스키밍을 활성화합니다.

Hp

Hv
Hc

그림 40: 예시: 꼬리 스키밍이 있는 피크

바탕선 보정 모드 바탕선 보정 유형을 설정합니다. 바탕선 보정 모드 페이지 33를 참조하십시오.

다음 파라미터 중에서 선택할 수 있습니다.

고전 아형 바탕선 침투를 수락합니다.

침투 없음 바탕선을 재구성하여 바탕선 침투를 제거합니다.
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고급 적분기는 피크의 시작 및 끝 위치를 최적화하고, 피크의 클러스터에 대한 바탕선
을 재설정하고, 바탕선 침투를 제거하려고 노력합니다.

고급+ 적분기는 숄더 검출을 최적화하려고 노력합니다. 이는 숄더 감도를 높이고 동시
에 숄더 아티팩트의 수를 줄입니다.

피크 대 골짜기 비
율

바탕선 분리를 나타내지 않는 두 피크가 드롭 라인 또는 골짜기 바탕선을 사용하여 분리
되는지 여부를 결정하기 위해 사용되는 이 비율은 작은 피크의 바탕선 보정된 높이와 골
짜기의 바탕선 보정된 높이의 비율입니다. 피크 대 골짜기 비율 페이지 35을 참조하십시
오.

피크 대 골짜기 비율이 지정된 값보다 낮으면 드롭 라인이 사용됩니다(A). 그렇지 않으
면 바탕선이 첫 번째 피크의 시작점에 있는 바탕선에서 골짜기로, 그리고 골짜기에서 두
번째 피크의 끝점에 있는 바탕선으로 그려집니다(B).

사용자 지정 값보다 낮은 피
크 골짜기 비율

18.529
19.060

18.529
19.060

사용자 지정 값보다 높은 피
크 골짜기 비율

그림 41: 바탕선에 대한 피크 골짜기 비율의 효과
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EZChrom 적분기 이벤트

제공된 신호에 대해 특별히 또는 모든 신호에 대해 글로벌하게 값을 설정할 수 있습니다.
시간 초과 이벤트를 추가하려면 파라미터 테이블에서 마우스 오른쪽 버튼을 클릭합니
다.

여러 가지 유형의 적분기 이벤트가 있습니다. 일부 이벤트의 경우에 파라미터가 활성화
된 동안 시작 및 정지 시간을 사용하여 시간 범위를 정의할 수 있습니다. 다른 이벤트의
경우에 시작 시간에서 또는 시간 범위 동안 사용할 특정 값을 정의할 수 있습니다.
시간 정지[분]와 값 컬럼은 이벤트 유형에 따라 활성화되거나 회색으로 표시됩니다.

참고 OpenLab EZChrom과는 달리 OpenLab CDS의 다음 적분기 이벤트에 대한 정지 시간
은 회색으로 표시됩니다.
폭
임계값
숄더 감도
최소 면적
바탕선 재설정
골짜기에서 바탕선 재설정

폭 진정한 피크를 노이즈와 구별하기 위해 사용됩니다. 시스템은 0.2분을 기본 폭 값으로
사용합니다.

폭 이벤트는 번칭, 또는 평활화 및 적분 알고리즘이 적용되기 전 데이터 포인트에 대한
값을 계산하는 데 사용됩니다. 적분은 피크 전체에 20개의 지점이 있을 때 가장 잘 작동
합니다. 피크가 과도하게 샘플링되면(즉, 샘플링 빈도가 너무 높으면), 폭 파라미터는 적
분 알고리즘이 피크 전체에서 20개 지점만 표시하는 데이터의 평균을 내는 데 사용됩니
다.

폭 이벤트는 피크 정점 이전 또는 정점에서 발생하는 한 주어진 피크에 적용됩니다.

폭 파라미터는 과도한 샘플링을 보정할 때만 사용됩니다. 과소 샘플링(즉, 샘플링 빈도가
너무 낮아 가장 좁은 피크 전체에서 20개 미만의 지점만 수집하는 경우)된 데이터는 보
정할 수 없습니다.

아래 다이어그램은 올바르지 않은 값이 피크 바탕선에 영향을 주는 방법에 대한 예시를
보여줍니다.
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매우 좁은 피크 폭 올바른 피크 폭 매우 큰 피크 폭

그림 42: 폭

참고 대부분의 환경에서 크로마토그램의 가장 좁은 피크에 기반한 초기 폭 값은 모든 피크의
적절한 적분에 적합합니다. 그러나 새 폭 시간 초과 이벤트는 피크 폭이 두 배가 될 때마
다 입력되어야 합니다.

참고 폭과 임계값 모두의 극한값(너무 크거나 너무 작은)은 피크의 검출을 방해합니다.

임계값 이 파라미터는 첫 번째 도함수로, 적분 알고리즘이 바탕선 노이즈와 드리프트에서 피크
의 시작과 정지를 구별할 수 있도록 하기 위해 사용됩니다. 임계값 값은 크로마토그램의
섹션에서 결정된 가장 높은 첫 번째 도함수 값에 기반을 두고 있습니다.

아래 다이어그램은 올바르지 않은 값이 피크 바탕선에 영향을 주는 방법에 대한 예시를
보여줍니다.

매우 작은 임계값 올바른 임계값 매우 큰 임계값

그림 43: 임계값

참고 폭과 임계값 모두의 극한값(너무 크거나 너무 작은)은 피크의 검출을 방해합니다.

숄더 감도 이 파라미터는 더 큰 피크에서 숄더 검출을 활성화할 때 사용됩니다. 더 큰 값은 숄더 감
도를 줄이지만 더 작은 값은 숄더 피크 감도를 높입니다. 숄더 감도 값은 크로마토그램의
섹션에서 결정된 가장 높은 두 번째 도함수 값에 기반을 두고 있습니다.
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그림 44: 너무 높게 설정된 숄더 감도 값

그림 45: 올바르게 설정된 숄더 감도 값

적분 꺼짐 이 이벤트는 범위가 지정된 동안 크로마토그램의 적분을 끕니다. 이 이벤트는 크로마토
그램의 특정 영역에 관심이 없고 해당 섹션에 대해 피크가 보고되기를 원치 않는 경우에
유용합니다.

Integration Off(적분 꺼짐)를 사용하여 피크를 비활성화하면 이러한 영역이 노이즈 계산
에 포함됩니다. 올바른 노이즈 값을 얻기 위해서는 적분된 모든 피크를 남겨둡니다.
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그림 46: 기본 적분

그림 47: 5.35분부터 5.85분까지 적분 꺼짐

골짜기 대 골짜기 이 이벤트로 인해 완전히 분해되지 않은(즉, 바탕선으로 반환되지 않은) 피크의 바탕선
이 피크 사이의 최소 지점까지 그려집니다.

이 이벤트가 사용되면 크로마토그램이 바탕선으로 반환되는 다음 지점으로 바탕선이 투
영되고 수직선이 바탕선에 도달하지 않은 피크를 향해 떨어집니다.

그림 48: 기본 적분
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그림 49: 골짜기 대 골짜기 이벤트가 있는 적분

수평 바탕선 이 이벤트를 통해 지정된 시간 범위 내에서 바탕선을 피크를 향해 전방 수평으로 투영할
수 있습니다. 바탕선은 정의된 시간 범위 내의 첫 번째 피크가 시작되는 곳에서 시작됩니
다. 바탕선의 끝은 신호와 교차하는 곳 또는 마지막 피크가 끝나는 곳입니다.

그림 50: 기본 적분

그림 51: 4.4분 ~ 4.69분 사이에 수평 바탕선 이벤트가 있는 적분
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후방 수평 바탕선 이 이벤트는 수평 바탕선을 크로마토그램의 시작 방향으로 강제할 때 사용됩니다. 지정
된 시간 범위 내에서 피크에 대한 후방 수평 바탕선이 생성됩니다. 바탕선은 정의된 시간
범위 끝 내의 마지막 피크 끝에 의해 정의됩니다. 신호와 교차하는 곳 또는 첫 번째 피크
가 시작되는 곳으로 다시 투영됩니다.

그림 52: 기본 적분

그림 53: 4.4분~4.69분 사이에 후방 수평 바탕선 이벤트가 있는 적분

가장 낮은 지점 수
평 바탕선

이 이벤트는 머무름 시간이 Time (min)(시간(분))과 Time Stop (min)(시간 정지(분))에
의해 정의된 시간 범위 내에 있는 모든 피크에 적용됩니다.

Value(값)는 적분기가 가장 낮은 바탕선 지점을 검색하기 시작하는 시간을 정의합니다.
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그림 54: 기본 적분

그림 55: 4.25분~4.35분 사이에 가장 낮은 지점 수평 바탕선 이벤트가 있고 Value(값)가 3.8분으로 설정된 적
분

탄젠트 스킴 이 이벤트는 더 큰 피크의 후행 에지에 위치한 작은 피크를 적분할 때 사용됩니다. 작은
피크의 바탕선은 더 큰 피크의 골짜기에서 크로마토그램의 탄젠트 지점까지 그려진 탄
젠트가 됩니다.

그림 56: 기본 적분
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그림 57: 탄젠트 스킴 이벤트가 있는 적분

전방 탄젠트 스킴 이 이벤트는 모 피크의 선두 에지에서 딸 피크에 대한 탄젠트 바탕선을 강제할 때 사용됩
니다.

그림 58: 전방 탄젠트 스킴 이벤트가 있는 적분

지수 스킴 이 이벤트는 더 큰 피크의 후행 에지에 위치한 작은 피크를 적분할 때 사용됩니다. 작은
피크의 바탕선은 더 큰 피크의 골짜기에서 크로마토그램의 탄젠트 지점까지 그려진 지
수가 됩니다.
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그림 59: 기본 적분

그림 60: 지수 스킴 이벤트가 있는 적분

전방 지수 스킴 이 이벤트는 모 피크의 선두 에지에서 딸 피크에 대한 지수 바탕선을 강제할 때 사용됩니
다.

그림 61: 전방 지수 스킴 이벤트가 있는 적분
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최소 면적 이 이벤트를 통해 피크 검출에 대한 면적 한계를 입력할 수 있습니다. 면적이 이 최소 면
적 미만인 피크는 적분되지도 않고 피크로 보고되지도 않습니다. 이 이벤트는 보고서에
서 노이즈나 오염 피크를 제거하는 데 유용합니다.

그림 62: 기본 적분

그림 63: 최소 면적 이벤트가 있는 적분

마이너스 피크 이 이벤트로 인해 바탕선 아래로 떨어지는 크로마토그램 부분이 일반 피크 로직을 사용
하여 적분되고 진정한 피크로 보고됩니다. 이 이벤트는 특정 화합물에 부정적인 감응을
보이는 굴절률 유형과 같은 검출기를 사용할 때 유용합니다.

그림 64: 기본 적분
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그림 65: 마이너스 피크 이벤트가 있는 적분

피크 검출 종료 비
활성화

이 이벤트는 지정된 시간 사이의 피크 검출 종료를 끄는 데 사용되며, 소프트웨어가 이벤
트 창 내에 있는 피크를 단일 피크로 취급하도록 강요합니다. 이 이벤트는 일련의 인접한
피크 면적을 하나의 면적으로 결합하는 유용한 방법입니다. 피크가 단일 피크의 일부로
간주되기 때문에 머무름 시간은 피크 검출 종료 비활성화 이벤트 후 첫 번째 정점 시간에
할당됩니다.

그림 66: 기본 적분

그림 67: 0.4분~2.3분 사이의 Disable end of peak detection(피크 검출 종료 비활성화)

수동 바탕선 이 이벤트를 통해 적분 파라미터의 변경 없이 피크에 대한 바탕선이 그려지는 방법을 변
경할 수 있습니다. 바탕선은 시작 시간의 신호에서 정지 시간의 신호까지 그려집니다.

이것은 크로마토그램의 다른 피크에 대한 바탕선이 그려지는 방법을 변경하지 않고 피
크에 대한 바탕선이 그려지는 곳을 변경하려 할 때 편리합니다.
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그림 68: 기본 적분

그림 69: 2.3분~3.6분 사이에 수동 바탕선이 있는 적분

수동 피크 이 명령을 통해 이전에 검출되지 않은 피크의 시작 및 정지 시간을 정의할 수 있습니다.
이것은 피크의 적분을 강제하려 하지만 전체 적분 파라미터의 변경을 원치 않을 때 편리
합니다.

그림 70: 기본 적분
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그림 71: 1.3분~1.5분 사이에 수동 피크 이벤트를 사용하여 강제된 작은 피크 적분

갈라진 피크 이 이벤트는 피크에서 수직 드롭 라인 적분을 강제할 때 사용됩니다. 수직선은 이벤트가
삽입되는 시간에 떨어집니다.

그림 72: 기본 적분

그림 73: 1.75분에 Split peak(갈라진 피크) 이벤트가 있는 적분

강제 피크 시작/강
제 피크 종료

이러한 이벤트는 피크 적분의 시작 또는 정지를 특정한 지점으로 강제할 때 사용됩니다.
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그림 74: 기본 적분

그림 75: 1.75분에 Force peak end(강제 피크 종료) 이벤트가 있는 적분

바탕선 재설정 이 이벤트를 통해 크로마토그램의 지정된 지점에서 바탕선을 설정할 수 있습니다.

그림 76: 기본 적분

그림 77: 1.3분에 Reset baseline(바탕선 재설정) 이벤트가 있는 적분
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골짜기에서 바탕선
재설정

이 이벤트로 인해 바탕선이 이벤트 후 검출된 다음 골짜기에서 재설정됩니다.

참고 이벤트는 클러스터에서 첫 번째 피크의 시작 후 배치되어야 합니다. 그렇지 않으면 피크
의 시작이 골짜기로 식별됩니다.

그림 78: 기본 적분

그림 79: 1.2분에 Reset baseline at valley(골짜기에서 바탕선 재설정) 이벤트가 있는 적분

최대 면적 최대 관심 피크의 면적을 설정합니다.

최대 면적보다 큰 면적을 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후 최대
면적 값보다 큰 모든 피크를 제외합니다.

예를 들어, 이 이벤트를 사용하여 적분 결과에서 GC 크로마토그램의 용매 피크를 제외
할 수 있지만 해당 라이더 피크를 포함할 수 있습니다.

최대 높이 최대 관심 피크의 높이를 설정합니다.

최대 높이보다 큰 높이를 가진 피크는 보고되지 않습니다. 적분기는 바탕선 보정 후 최대
높이 값보다 큰 모든 피크를 제외합니다.

예를 들어, 이 이벤트를 사용하여 적분 결과에서 GC 크로마토그램의 용매 피크를 제외
할 수 있지만 해당 라이더 피크를 포함할 수 있습니다.
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바탕선 코드 설명

기준 코드는 두 글자로 구성됩니다. 첫 번째 문자는 피크 시작 바탕선 유형을 나타내고
두 번째 문자는 피크 종료 바탕선 유형을 나타냅니다. 바탕선 코드는 주입 결과 테이블과
모든 기본 보고서 템플릿에 포함되어 있습니다.

그림 80: 주입 결과

그림 81: 예시: 짧은 면적의 테이블 보고서

B Baseline(바탕선)

C Exponential(지수)

f Force Peak Start or Stop (user defined)(강제 피크 시작 또는 정지(사용자 정의))

I Peak ended by Integration Off event(적분 꺼짐 이벤트에 의한 피크 종료)

N Begin negative peak(마이너스 피크 시작)

P End negative peak(마이너스 피크 종료)

H Forward horizontal(전방 수평)

h Backward horizontal(후방 수평)

M Manual baseline or Manual peak(수동 바탕선 또는 수동 피크)
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m Move baseline Start/Stop(바탕선 시작/정지 이동)

S Shoulder(숄더)

T Tangent skim(탄젠트 스킴)

V Valley(골짜기)

v Forced valley point(강제 골짜기 포인트)

x Split peak(갈라진 피크)

E End of chromatogram encountered before the end of peak was found.(피크의 끝
이 발견되기 전에 발생한 크로마토그램의 끝.)

End of chromatogram used as peak end.(피크 끝으로 사용된 크로마토그램의 끝.)

R Reset Baseline(바탕선 재설정)

L Lowest Point Horizontal(수평 최저점)
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피크 식별이란 무엇입니까?

피크 식별은 크로마토그래피 특성을 기반으로 미지의 시료에 있는 화합물을 식별합니
다.

분석법에 정량이 필요한 경우 이러한 화합물의 식별은 정량화에 필수적인 단계입니다.
정량화 없이도 식별을 통해 유효한 처리 방법을 만들 수 있습니다. 관심 있는 각 성분의
신호 특성은 분석법의 화합물 테이블에 저장됩니다.

피크 식별 프로세스의 기능은 신호의 각 피크를 화합물 테이블에 저장된 피크와 비교하
는 것입니다.

식별은 예상 머무름 시간, 절대 머무름 시간 창 및 상대 머무름 시간 창(%)을 기반으로 합
니다. 최종 머무름 시간 창은 예상 머무름 시간에 대칭으로 적용되는 상대적 창과 절대적
창을 합한 값입니다. 예상 머무름 시간은 분석법에서 절대 시간 값으로 지정되거나 상대
머무름 시간에서 계산됩니다. 시간 참조 화합물은 특정 기준 화합물에서 관찰된 가능한
변화를 기반으로 예상 머무름 시간을 보정하는 데 사용될 수 있습니다.

위치

Abs R T Wnd 절대 머무름 시간 창
Exp R T 예상 머무름 시간
Rel R T Wnd 상대 머무름 시간 창
Wnd Wdth 창 너비

R T Wnd = [Exp R T - Wnd Wdth; Exp R T + Wnd Wdth]
위치

Exp R T 예상 머무름 시간
R T Wnd 머무름 시간 창
Wnd Wdth 창 너비

ag-textnode-version-id: 11016860427ag-textnode-base-id: 11016860427

머무름 시간 창 평가

식별 창은 상대 창과 절대 창을 합한 값으로, 예상 머무름 시간에 대칭적으로 적용됩니
다. 예시:
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예상 머무름 시간 = 1분
절대 머무름 시간 창 = 0.2분
상대 머무름 시간 창 = 10% = 1분 * 10/100 = 0.1분
식별 창= [1 - 0.2 - 0.1 ; 1 + 0.2 + 0.1] = [0.7 ; 1.3]

왼쪽 상대 창
왼쪽 절대 창

예상 시간

오른쪽 상대 창
오른쪽 절대 창

-10% -0.2분 +0.2분 +10%

그림 82: 식별 창
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충돌 해결

여러 피크가 머무름 시간 창 내에 있는 경우 특정 피크를 식별하는 방법에는 여러 가지가
있습니다. 화합물 식별 파라미터에서 피크 일치에 대해 다음 값 중에서 선택할 수 있습니
다.

• 첫 번째: 머무름 시간 창에서 첫 번째 피크를 사용합니다.
• 마지막: 머무름 시간 창에서 마지막 피크를 사용합니다.
• 가장 가까운(기본 설정): 예상 머무름 시간에 가장 가까운 피크를 사용합니다.
• 가장 가까운 겹친: 기본 피크와 겹친 피크가 있고 둘 다 머무름 시간이 같은 경우 겹친

피크를 사용합니다.
• 최대 면적 : 머무름 시간 창에서 가장 큰 면적을 가진 피크를 사용합니다.
• 최대 높이: 머무름 시간 창에서 높이가 가장 큰 피크를 사용합니다.

충돌이 해결되지 않으면 어떤 피크도 식별되지 않으며 처리 로그에 경고가 기록됩니다.
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상대 머무름 시간

상대 머무름 시간을 사용하여 화합물의 식별이 올바른지 확인할 수 있습니다. 화합물의
머무름 시간은 주어진 다른 특정 화합물의 머무름 시간과 비교됩니다(RRT 기준이라고
도 함). 두 머무름 시간의 비율, 즉 상대 머무름 시간 RRT는 일반적으로 애플리케이션에
서 제공할 수 있는 알려진 수치입니다.

RRT 값 자체는 화합물 식별에 영향을 미치지 않습니다. 이를 위해 절대 예상 머무름 시
간만 사용됩니다. 이 값은 처리 방법에 절대 시간 값으로 지정되거나 상대 머무름 시간에
서 계산됩니다. 시간 참조 화합물 또는 분석법 업데이트를 사용하여 가능한 변화에 따라
이러한 절대 머무름 시간 창을 보정할 수 있습니다.

다음 예는 관련 화합물과 함께 RRT 기준 화합물에 대한 식별 파라미터를 보여줍니다.

관련 화합물

RRT 기준 화합물

연관된 화합물의 예상 RT를 변경하면 해당 RRT 값이 자동으로 다시 계산됩니다. 또한
그 반대의 경우도 RRT 값을 변경하면 예상 RT가 다시 계산됩니다.

RRT 기준 화합물의 예상 RT를 변경하면 시스템에서 관련 화합물의 예상 RT를 다시 계
산합니다.

시간 참조 화합물을 RRT 기준 화합물과 함께 사용하는 경우, 머무름 시간 변화가 RRT
기준 화합물에 적용됩니다(시간 참조 화합물에 대한 계산 페이지 88 참조). 시스템은
관련 화합물의 예상 RT를 다시 계산하여 RRT 값이 변경되지 않도록 합니다.
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RT: 필요한 경우 조정됨

RRT: 일정하게 유지됨

RRT 기준 화합물과 함께 RT 업데이트 기능을 사용할 수도 있습니다. 단, RRT 기준 화합
물에 대한 업데이트 파라미터만 구성할 수 있습니다. 연결된 화합물은 기준과 동일한 값
을 사용해야 하므로 RRT 값이 변경되지 않습니다.

RRT 기준 화합물은 RT 업데이트 기능을 사용함

관련 화합물은 RRT 기준과 동일한 RT 업데이트 값을 사용함

식별되지 않은 피크의 경우, 관련된 화합물이 없습니다. 이 경우 첫 번째 RRT 기준 화합
물이 RRT 값을 계산하는 데 사용됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016849675ag-textnode-base-id: 11016849675

상대 머무름 시간(RRT) 계산

처리 방법에 표시
되는 값

RRT = 예상 RT화합물 / 예상 RT기준

연관된 화합물의 RRT 값을 변경하면 예상 RT는 다음과 같이 다시 계산됩니다.

예상 RT화합물 = RRT * 예상 RT기준

주입 결과에 표시
된 값

식별된 피크의 경우:

RRT = 실제 RT화합물 / 실제 RT기준

확인되지 않은 피크의 경우:

RRT = 실제 RT피크 / 실제 RT첫 번째 기준
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시간 참조 화합물

ag-textnode-version-id: 11016865547ag-textnode-base-id: 11016865547

시간 참조 화합물 정보

시간 참조 화합물을 사용하는 경우 애플리케이션은 특정 참조 화합물에서 관찰된 가능
한 변화를 기반으로 절대 머무름 시간 창을 보정합니다.

처리 방법에서 하나 이상의 화합물을 시간 참조 화합물로 표시할 수 있습니다. 각 화합물
또는 시간 초과 그룹에 대해 시간 참조 화합물을 선택하여 예상 머무름 시간을 보정할 수
있습니다. 보정 정도는 개별 보정 계수로 조정할 수 있으며, 예상 머무름 시간을 보정하
기 위해 각 화합물에 대해 선택할 수 있습니다(컬럼 계수, 기본값 = 1).

화합물에 시간 참조 화합물이 할당된 경우, 예상 머무름 시간은 할당된 시간 참조 화합물
의 변화에 의해 보정됩니다. 화합물 식별 알고리즘은 크로마토그램에서 피크를 식별하
기 위해 보정된 예상 머무름 시간을 사용합니다. 시간 초과 그룹의 경우, 시간 범위는 변
화에 의해 보정됩니다. 일반적으로 변화는 입력한 보정 계수에 의해 보정됩니다. 크로마
토그램에서 연결된 참조 화합물을 찾을 수 없는 경우 연결된 피크와 시간 초과 그룹이 식
별되지 않습니다.

시간 참조 화합물 및 RRT 기준 화합물을 사용하는 경우, 예상 RT기준 및 예상 RT화합물이
모두 조정되어 RRT가 일정하게 유지되도록 합니다.

참고 시간 참조 화합물을 사용하는 경우, 모든 화합물 및 시간 초과 그룹에 시간 참조 화합물
이 할당되어야 합니다. 그렇지 않으면 분석법에 일관성이 없어지며 재처리에 사용할 수
없습니다.

ag-textnode-version-id: 11016871179ag-textnode-base-id: 11016871179

시간 참조 화합물에 대한 계산

시간 참조 화합물을 사용하는 경우 애플리케이션은 선택한 시간 참조 화합물에서 관찰
된 가능한 변화를 기반으로 절대 머무름 시간 창을 보정합니다. 애플리케이션은 먼저 분
석법에 정의된 예상 머무름 시간을 기준으로 범위에서 참조 피크를 식별합니다. 그런 다
음 이 시간 참조를 사용하는 화합물에 대해 다음 계산이 수행됩니다.
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시간 참조 화합물
의 변화

ShiftRef = ActualRTRef - ExpRTRef

위치

ShiftRef 참조 화합물의 시간 변화
ActualRTRef 참조 화합물의 실제 머무름 시간
ExpRTRef 참조 화합물의 예상 머무름 시간

관련 화합물의 RT 시간 참조를 사용하는 화합물의 경우, 예상 머무름 시간은 추가 계수를 사용하여 계산됩
니다.

CorrectedExpRT = ExpRT + (ShiftRef * 계수)
위치

CorrectedExpRT 보정된 예상 머무름
ExpRT 예상 머무름 시간
ShiftRef 시간 참조 화합물의 시간 변화
계수 연관된 시간 참조 화합물이 있는 화합물의 계수(계수)

연결된 시간 초과
그룹의 시작 및 정

지 시간

시간 초과 그룹의 경우 예상 시작 및 정지 시간이 그에 따라 계산됩니다.

보정된 범위 시작 = 범위 시작 + (ShiftRef * 계수)
보정된 범위 종료 = 범위 종료 + (ShiftRef * 계수)
위치

보정된 범위 시작 시간 초과 그룹의 보정된 시작 시간
범위 시작 시간 초과 그룹의 시작 시간
보정된 범위 종료 시간 초과 그룹의 보정된 정지 시간
범위 종료 시간 초과 그룹의 정지 시간
ShiftRef 시간 참조 화합물의 시간 변화
계수 시간 참조 화합물이 연결된 시간 초과 그룹에 대한 계수(계수)
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ag-textnode-version-id: 9007210268673803ag-textnode-base-id: 11013932811

처리 방법 업데이트

ag-textnode-version-id: 11016877195ag-textnode-base-id: 11016877195

머무름 시간 업데이트

식별된 모든 화합물 또는 시간 초과 그룹의 머무름 시간 업데이트 유형(안 함, 각 실행 후
또는 검량 표준물질 후)에 따라 보정된 예상 머무름 시간이 계산된 후 처리 방법의 예상
머무름 시간이 자동으로 업데이트됩니다. 보정된 값을 기반으로 화합물을 찾을 수 있는
경우 보정된 값이 분석법에서 새로운 예상 값이 됩니다.

머무름 시간 업데이트는 시간 참조를 포함하거나 포함하지 않고 적용할 수 있습니다.

참고 머무름 시간 업데이트가 각 실행 후 또는 검량 표준물질 후로 설정된 경우 모든 주입이 순
차적으로 처리됩니다. 분석법 변경은 다음 주입부터 적용되며 비검량 주입은 더 이상 병
렬 처리할 수 없습니다.

실행 중에 머무름 시간을 업데이트하는 것 외에도 모든 머무름 시간을 지정된 값만큼 수
동으로 이동할 수도 있습니다.

ag-textnode-version-id: 9007210271623179ag-textnode-base-id: 11016882187

머무름 시간 업데이트를 위한 계산

예상 머무름 시간을 보정하기 위해 애플리케이션은 현재 머무름 시간을 읽고 예상 머무
름 시간으로의 변화를 계산합니다. 이 변화는 화합물별 가중계수를 곱한 값으로, 예상 머
무름 시간에 추가됩니다.

변화 = ActualRT - ExpRT
위치

변화 화합물의 시간 변화
ActualRT 화합물의 실제 머무름 시간
ExpRT 화합물의 예상 머무름 시간

NewExpRT 화합물의 보정된 예상 머무름 시간

ExpRT 화합물의 예상 머무름 시간
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변화 화합물의 시간 변화

RT업데이트 화합물의 가중계수(RT 업데이트 계수(%))

시간 참조 화합물의 업데이트된 머무름 시간
시간 참조를 포함하거나 포함하지 않고 RT 업데이트를 사용할 수 있습니다. 시간 참조
화합물 자체의 변화 및 보정된 머무름 시간은 RT 업데이트 기능을 사용하여 모든 화합
물과 동일한 방식으로 계산됩니다.

NewExpRTRef 참조 화합물의 보정된 예상 머무름 시간

ExpR TRef 참조 화합물의 예상 머무름 시간

Shift Ref 참조 화합물의 시간 변화

RTUpdateRef 참조 화합물의 가중계수(RT 업데이트 계수 [%))

시간 참조와 관련된 화합물의 보정된 머무름 시간은 추가 계수를 사용하여 계산됩니다.

NewExpRT 화합물의 보정된 예상 머무름 시간

ExpR T 화합물의 예상 머무름 시간

Shift Ref 참조 화합물의 시간 변화

RTUpdate 화합물의 가중계수(RT 업데이트 계수 [%))

계수 연관된 시간 참조 화합물이 있는 화합물의 계수(계수)

시간 초과 그룹의 경우 예상 머무름 시간, 범위 시작 시간 또는 범위 종료 시간은 시간 참
조 또는 상대 머무름 시간을 사용하는 경우에만 업데이트됩니다.

ag-textnode-version-id: 9007210271633163ag-textnode-base-id: 11016892171

예: RRT를 사용한 머무름 시간 업데이트

머무름 시간을 자동으로 업데이트하고 상대 머무름 시간도 사용하는 경우 값은 다음과
같이 업데이트됩니다.

• RRT 기준 화합물의 예상 RT는 NewExpRT에 대한 방정식에 표시된 대로 계산됩니
다(머무름 시간 업데이트를 위한 계산 페이지 90 참조).
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• 관련 화합물의 예상 RT는 예상 RT화합물에 대한 방정식에 표시된 것처럼 RRT 값을 일
정하게 유지하도록 조정됩니다(상대 머무름 시간(RRT) 계산 페이지 87 참조).

• 시간 초과 그룹의 RT 시작 및 RT 정지 시간은 예상 RT화합물에 대한 방정식과 동일한
방정식을 사용하여 RRT 값을 일정하게 유지하도록 조정됩니다.

예를 들어, 3개의 화합물과 시간 초과 그룹이 있는 처리 방법에서 RT 업데이트 및 RRT
가 사용되는 경우를 생각해 보겠습니다.

그림 83: 화합물 파라미터

그림 84: 시간 초과 그룹 파라미터

주입이 처리된 후 3개의 화합물은 다음과 같은 머무름 시간에서 발견되었습니다.

• RRT 참조: 4.000분
• C2: 8.000분
• C3: 2.000분
그 결과, RRT 기준 화합물의 예상 RT는 다음과 같이 보정됩니다.

다른 화합물의 예상 머무름 시간과 시간 초과 그룹의 시작 및 정지 시간이 조정되어 RRT
가 일정해집니다.
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예상 RT화합물 = RRT * 예상 RT기준

예상 RTC2 = 2.000  * 3.500분 = 7.000분
예상 RTC3 = 0.500  * 3.500분 = 1.750분
RTStartTimedG = 1.000  * 3.500분 = 3.500분
RTStopTimedG = 2.000  * 3.500분 = 7.000분

ag-textnode-version-id: 11016887691ag-textnode-base-id: 11016887691

글로벌 머무름 시간 변화 계산

분석법 편집의 일부로 시간 초과 그룹에 대한 모든 예상 머무름 시간과 시간 범위를 한
번에 변화시킬 수 있습니다. 새로운 머무름 시간은 다음과 같이 계산됩니다.

절대 변화:

NewExpRT = ExpRT + 변화
위치

NewExpRT 화합물의 보정된 예상 머무름 시간
ExpRT 화합물의 예상 머무름 시간
변화 사용자가 입력한 절대값

상대 변화:

위치

NewExpRT 화합물의 보정된 예상 머무름 시간
ExpRT 화합물의 예상 머무름 시간
변화 사용자가 입력한 상대값
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ag-textnode-version-id: 81064804306303627ag-textnode-base-id: 11013634699
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ag-textnode-version-id: 11016570379ag-textnode-base-id: 11016570379

검량이란 무엇입니까?

피크가 적분되고 식별된 후 정량 분석의 다음 단계는 검량입니다. 양과 감응이 분석할 시
료의 실제 질량과 정비례하는 경우는 거의 없습니다. 따라서 참조 물질을 사용한 교정이
필요합니다. 정량은 피크 면적 또는 높이를 사용하여 시료에 포함된 화합물의 양을 결정
합니다.

정량 분석에는 다음과 같이 간략하게 요약된 여러 단계가 포함됩니다.

• 분석하려는 화합물을 파악합니다.
• 알려진 양의 이 화합물이 포함된 시료를 분석하는 방법을 설정합니다. 이를 검량 시

료 또는 표준물질이라고 합니다.
• 검량 시료를 분석하여 해당 양으로 인한 감응을 획득합니다.

검출기에 비선형 감응이 있는 경우 관심 있는 화합물의 양이 다른 여러 표준물질을
분석할 수도 있습니다. 이 프로세스를 다단계 검량이라고 합니다.

다음 검량 분석법을 사용하여 정량을 수행할 수 있습니다.

• 화합물별 검량(ESTD, ISTD)
• 다른 화합물 또는 그룹의 검량 또는 감응 계수를 사용한 간접 정량
• 고정 감응 계수(수동 인자)

ESTD 결합된 검량 곡선 및 계산은 주어진 양의 측정된 감응(면적 또는 높이)을 기반으로
합니다. ISTD 결합된 검량 곡선 및 계산은 상대 감응 및 상대량을 기반으로 합니다(ISTD
를 사용한 상대 감응 페이지 98 참조).
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ag-textnode-version-id: 72057605051599883ag-textnode-base-id: 11013671947

결합된 검량 곡선

ag-textnode-version-id: 9007210271347723ag-textnode-base-id: 11016606731

결합된 검량 곡선이란 무엇입니까

결합된 검량 곡선은 하나 이상의 검량 시료에서 얻은 한 화합물에 대한 양과 감응 데이터
를 그래픽으로 표현한 것입니다.

일반적으로 검량 시료를 소량 주입하고 신호를 얻은 후 다음의 그림과 유사하게 피크의
면적 또는 높이를 계산하여 감응을 결정합니다.

감응 감응

시간 양

1000 1000

5 10 10

그림 85: 검량 시료, 신호 및 결합된 검량 곡선

ag-textnode-version-id: 18014409526102155ag-textnode-base-id: 11016620171

감응 유형 및 감응 계수

결합된 검량 곡선의 x축과 y축에 표시되는 값을 선택할 수 있는 다양한 설정이 있습니다.

RF 정의
감응 계수(RF)는 화합물이 검출될 때 신호가 변화하는 정도를 측정한 값입니다. 이는 화
합물 양에 대한 감응의 비율 또는 그 반대로 정의됩니다. RF 정의 아래의 일반 분석법 설
정에서 양당 감응(기본값) 또는 감응당 양 간에 전환할 수 있습니다. 이 설정을 변경하면
결합된 검량 곡선의 x축과 y축이 바뀝니다.
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감응당 양 양 당 감응(기본값)
면적 양

그림 86: 다른 RF 정의, 감응이 면적으로 설정됨

RF 계산:

RF = 감응/양
또는

RF = 양/감응

감응 유형
감응 자체는 면적, 면적%, 높이 또는 높이%로 정의할 수 있습니다. 각 화합물에 대해 개별
적으로 감응 유형을 선택할 수 있습니다.

양 양

면
적

높
이
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양 양

면
적

%

높
이

%

ISTD를 사용한 상대 감응
시료에 내부 표준물질(ISTD)을 사용하는 경우 상대량과 상대 감응이 결합된 검량 곡선
에 표시됩니다. 계산은 RF 정의에 따라 달라집니다.

양 당 감응(기본값) 감응당 양
상대량 상대 감응

RF 계산:

RF = (감응/ISTD 감응) / (양/ISTD 양)
또는

RF = (양/ISTD 양) / (감응/ISTD 감응)

로그/로그 곡선 모델
화합물에 대해 곡선 모델 로그/로그를 선택하면 양과 감응이 모두 로그 값으로 표시됩니
다.

로그/로그 모델은 모든 감응 유형 및 내부 또는 외부 표준물질과 함께 두 가지 RF 정의와
함께 사용할 수 있습니다.
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양 당 감응(기본값) 감응당 양

로그(양) 로그(상대량)

그림 87: 외부 또는 내부 표준물질이 있는 로그/로그 모델 예시

위에 표시된 예시에 대한 RF 계산:

RF = 로그(감응) / 로그(양)
RF = 로그(감응/ISTD 감응) / 로그(양/ISTD 양)

스케일링된 감응
스케일링된 감응을 선택하면 감응은 계산된 값으로 플롯되고 양은 수정 없이 플롯됩니
다.

양 sqrt(감응)

그림 88: sqrt 함수를 사용한 스케일링된 감응의 예시

위에 표시된 예시에 대한 RF 계산:

RF = sqrt(감응) / 양
또는
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RF = 양 / sqrt(감응)

ag-textnode-version-id: 11013699083ag-textnode-base-id: 11013699083

검량 레벨

모든 화합물에 대해 처리 방법당 하나의 글로벌 검량 레벨 수가 있습니다. 검량 레벨 수
는 결합된 검량 곡선을 계산하는 데 사용되는 지점(양, 감응)의 수를 정의합니다. 해당 검
량 표준물질을 처리하여 각 레벨을 정의합니다. 각 화합물에 대해, 결합된 검량 곡선에는
평균을 계산하는 데 사용된 검량점이 표시됩니다.

검량 표준물질을 다시 실행하거나 지정된 검량 레벨의 추가 검량 표준물질을 처리할 때
해당 레벨에 대한 검량점이 업데이트됩니다. 곡선 계산 설정에서 평균값을 사용하도록
선택한 경우, 검량점은 새 측정 지점과 이미 존재하는 모든 값의 평균값으로 업데이트됩
니다(개별 지점 사용 모드 페이지 100 참조),

검량점 수집은 실행 유형을 통해 다음과 같이 제어할 수 있습니다.

• 선택 없음: 결합된 검량 곡선에 새 지점이 추가됩니다.
• 모든 검량 지우기 새 검량점이 저장되기 전에 모든 검량 레벨에 대한 모든 검량점이

삭제됩니다.
• 레벨에서 검량 지우기: 새 검량점이 저장되기 전에 지정된 검량 레벨에 대한 모든 검

량점이 삭제됩니다.

동일한 검량 표준물질 주입을 여러 번 재처리하면 곡선에서 동일한 검량점이 업데이트
되고 새 지점은 추가되지 않습니다.

ag-textnode-version-id: 11016634251ag-textnode-base-id: 11016634251

개별 지점 사용 모드

결합된 검량 곡선을 계산하는 데 검량점을 사용하는 방법을 처리 방법별로 선택할 수 있
습니다. 다음의 모드를 사용할 수 있습니다.

• 레벨별 평균에서: 특정 레벨에 기여하는 모든 검량점의 양과 감응을 평균화하여 알고
리즘에서 최상의 결합된 검량 곡선을 계산하는 데 사용합니다.

• 개별 검량점에서: 개별 검량점의 모든 양과 감응이 결합된 검량 곡선을 결정하는 데
직접 사용됩니다.

평균
모든 검량 실행의 평균은 다음 공식을 사용하여 계산됩니다.
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n 검량점 수

MeasResponse 측정 감응

ag-textnode-version-id: 11016638731ag-textnode-base-id: 11016638731

일괄처리된 검량

일괄처리된 검량을 사용하면 시료는 사전 시료 및 사후 시료 검량에 의해 일괄처리됩니
다. 여는 브래킷과 닫는 브래킷 사이의 검량 표준물질이 먼저 처리되고 결합된 검량 곡선
이 계산됩니다. 그런 다음 이 곡선을 사용하여 이 브래킷의 시료를 계산합니다.

사용자 정의를 제외한 모든 일괄처리 모드의 경우, 모든 여는 브래킷에 대해
모든 검량 지우기 작업이 자동으로 수행됩니다. 일괄처리 모드 사용자 정의의 경우 필요
에 따라 실행 유형을 모든 검량 지우기로 설정할 수 있습니다.

일괄처리는 주입 목록 창에서 구성됩니다. 다양한 일괄처리 모드가 있습니다.

• 전체
결합된 검량 곡선은 시퀀스의 모든 검량 표준물질로 계산되며, 첫 번째 표준물질로
시작하여 마지막 표준물질로 끝납니다. 모든 시료는 결합된 검량 곡선이 계산된 후
재처리됩니다.

• 겹치지 않음
시퀀스에는 최소 3개의 표준물질 세트가 있어야 하며 중간에 최소 2개의 표준물질이
있어야 합니다. 시퀀스 중간에 있는 표준물질은 각각 하나의 단일 브래킷에서만 사용
됩니다.
중간에 두 개 이상의 표준물질이 있는 경우 표준물질이 분할되어 이전 및 이후 브래
킷에 할당됩니다. 중간에 홀수의 표준물질이 있는 경우 여분의 표준물질은 앞 브래킷
에 할당됩니다.

• 오버랩
시퀀스에는 최소 세 세트의 표준물질이 있어야 합니다. 시퀀스 중간에 있는 표준물질
은 두 브래킷(이전 브래킷 및 이후 브래킷)에서 사용됩니다.

• 사용자 정의
필요에 따라 브래킷을 생성합니다. 실행 유형 컬럼에서 각 검량 표준물질에 대해 지
울 검량 레벨을 개별적으로 선택할 수 있습니다. 실행 유형을 선택하지 않으면 브래
킷이 이전 것과 함께 평균화됩니다.
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ag-textnode-version-id: 18014409526106635ag-textnode-base-id: 11016624651

검량점 가중치

다양한 검량 양에서 감응의 분산을 보상하기 위해 곡선을 생성하는 데 사용되는 다양한
검량점의 상대 가중치(또는 중요도)를 지정할 수 있습니다.

가중치를 제어하는 파라미터는 가중치법입니다. 기본 가중치는 모든 레벨에 대해 동일한
가중치이며 각 곡선의 최대 가중치는 1로 정규화됩니다.

다음과 같은 가중계수를 사용할 수 있습니다.

없음
모든 검량점의 가중치가 동일합니다.

wt = 1
위치

wt 검량 레벨 가중계수

1/양
검량점은 가장 작은 양으로 정규화되어 가장 큰 가중계수가 1이 되도록 계수 1/양에 의
해 가중치가 부여됩니다. 원점이 포함된 경우 다른 검량점의 가중치 평균이 할당됩니다.

현재 양 레벨 양

최소(양) 결합된 검량 곡선에 사용된 모든 지점(레벨)에서 가장 낮은 양

wt 검량 레벨 가중계수

1/양 제곱
검량점은 가장 작은 양으로 정규화되어 가장 큰 가중계수가 1이 되도록 계수 1/양²에 의
해 가중치가 부여됩니다. 예를 들어 이차 검량점 가중치는 검량점의 확산을 조정하는 데
사용할 수 있습니다. 일반적으로 더 정확하게 측정할 수 있는 원점에 가까운 검량점이 확
산될 수 있는 원점에서 멀리 떨어진 검량점보다 더 높은 가중치를 받도록 합니다.
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현재 양 레벨 양

최소(양) 결합된 검량 곡선에 사용된 모든 지점(레벨)에서 가장 낮은 양

wt 검량 레벨 가중계수

1/감응
검량점은 가장 작은 감응으로 정규화되어 가장 큰 가중계수가 1이 되도록 계수 1/감응
에 의해 가중치가 부여됩니다. 원점이 포함된 경우 다른 검량점의 가중치 평균이 할당됩
니다.

현재 감응 레벨 감응

최소(감응) 결합된 검량 곡선에 사용된 모든 지점(레벨)에서 가장 낮은 감응

wt 검량 레벨 가중계수

1/감응 제곱
검량점은 가장 작은 감응으로 정규화되어 가장 큰 가중계수가 1이 되도록 계수 1/감응²
에 의해 가중치가 부여됩니다. 예를 들어 이차 검량점 가중치는 검량점의 확산을 조정하
는 데 사용할 수 있습니다. 일반적으로 더 정확하게 측정할 수 있는 원점에 가까운 검량
점이 확산될 수 있는 원점에서 멀리 떨어진 검량점보다 더 높은 가중치를 받도록 합니다.

현재 감응 레벨 감응

최소(감응) 결합된 검량 곡선에 사용된 모든 지점(레벨)에서 가장 낮은 감응

wt 검량 레벨 가중계수

ag-textnode-version-id: 27021608777905291ag-textnode-base-id: 11013682315

결합된 검량 곡선 모델

OpenLab CDS는 다양한 모델에 따라 검량을 계산할 수 있습니다. 지원되는 모델은 다음
과 같습니다.

• 선형 피팅(선형 피팅 페이지 108 참조)
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• 이차 피팅(이차 피팅 페이지 109 참조)
• 로그 및 지수 피팅(로그 및 지수 피팅 페이지 112 참조)
• 평균 RF 피팅(평균 RF 피팅 페이지 113 참조)

각 검량 화합물에 대해 개별적으로 결합된 검량 곡선 모델을 설정할 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016615691ag-textnode-base-id: 11016615691

원점 처리

애플리케이션은 결합된 검량 곡선을 계산할 때 그래프의 원점을 다양한 방식으로 고려
할 수 있습니다. 이 파라미터는 각 화합물에 대해 독립적으로 설정할 수 있습니다. 곡선
유형에 따라 특정 원점 처리 옵션만 사용할 수 있습니다(예: 로그 결합된 검량 곡선으로
곡선을 강제로 원점을 통과하게 할 수 없음).

그림 89: 원점 무시
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그림 90: 계산에 원점 포함.

포함 옵션을 사용하면 양이 0이고 감응이 0인 지점이 검량 레벨에 추가됩니다.

그림 91: 결합된 검량 곡선이 원점을 통과하도록 강제
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그림 92: 원점 연결(계산에 포함되지 않음)
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ag-textnode-version-id: 9007210268385675ag-textnode-base-id: 11013644683

결합된 검량 곡선 계산

최적의 결합된 검량 곡선은 곡선을 검량점에 일치시켜 계산합니다. 곡선 계산은 잔차 제
곱의 합을 최소화하는 최소 제곱 피팅(LSQ)을 기반으로 합니다. 곡선 유형은 가중치가
적용된 검량점에 적용됩니다. 계산은 감응 계수의 정의에 따라 달라집니다(RF 정의, 감
응 유형 및 감응 계수 페이지 96 참조).

RF가 양당 감응으로 정의된 경우:

Σ(wt * (CalPointArea - CalculatedArea)²) = 최소
위치

Σ 검량점(레벨)에 대한 합계
CalculatedArea 검량 레벨 양의 곡선에서 읽은 면적
CalPointArea 검량 레벨 면적
wt 검량점 가중계수

Σ(wt * (CalPointHeight - CalculatedHeight)²) = 최소
위치

Σ 검량점(레벨)에 대한 합계
CalculatedHeight 검량 레벨 양의 곡선에서 읽은 높이
CalPointHeight 검량 레벨 높이
wt 검량점 가중계수

RF가 감응당 양으로 정의된 경우:

Σ(wt * (CalPointAmount - CalculatedAmount)²) = 최소
위치

Σ 검량점(레벨)에 대한 합계
CalculatedAmount 검량 레벨 면적 또는 높이의 곡선에서 읽은 양
CalPointAmount 검량 레벨 양(시료의 화합물 양, 시료별 화합물 승수 및 시료별 화합물 희

석률에서 계산된 보정된 양)
wt 검량점 가중계수

ag-textnode-version-id: 11016583819ag-textnode-base-id: 11016583819

곡선 계산을 위한 파라미터

곡선 계산은 모두 다음 파라미터를 사용합니다.
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a, b, c 곡선 계수

x 양당 감응의 경우:
양(ESTD) 또는 양 비율(ISTD)
감응당 양의 경우:
면적, 면적%, 높이 또는 높이%(ESTD)
면적 비율 또는 높이 비율(ISTD)

y 양당 감응의 경우:
면적, 면적%, 높이 또는 높이%(ESTD)
면적 비율 또는 높이 비율(ISTD)
감응당 양의 경우:
양(ESTD) 또는 양 비율(ISTD)

wt 검량 레벨 가중계수

ag-textnode-version-id: 11016579339ag-textnode-base-id: 11016579339

선형 피팅

곡선 계산은 최소 제곱 피팅을 기반으로 합니다(결합된 검량 곡선 계산 페이지 107 참
조).

곡선 공식:

y = a * x + b
위치

a 기울기
b Y절편

곡선 계수 계산:

선형 피팅을 위해서는 최소 두 개의 검량점이 필요합니다.

원점 포함
원점을 포함하면 지점 (0,0)이 다른 지점에 추가되고 다른 지점의 가중치 평균값으로 가
중치가 부여됩니다. 즉, Σ(wt) 항이 다른 지점의 가중치 평균값만큼 증가합니다.
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힘 기원
힘 기원 옵션을 선택하면 곡선 공식은 다음과 같습니다.

y = a * x
위치

a 기울기

곡선 계수 계산:

원점을 포함하거나 강제로 설정할 때 하나의 검량 레벨만 필요합니다.

ag-textnode-version-id: 9007210271329291ag-textnode-base-id: 11016588299

이차 피팅

이차 곡선 공식:

y = (a * x²) + (b * x) + c
이차 피팅에는 최소 3개의 검량점이 필요합니다. 원점이 포함되거나 강제로 지정된 경우
두 지점이 필요합니다.

이차 피팅을 위한 계수 계산
계수는 아래 동시 선형 방정식의 결과입니다. 크라우트 알고리즘은 해당 정규 행렬 방정
식(ATAx = ATy)을 푸는 데 사용됩니다. 주어진 공식에서 합은 다음과 같이 축약됩니다.
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오버플로를 방지하기 위해 계산에 들어가기 전에 x값을 정규화합니다.

Norm = Σ(x)
x = x / Norm

이차 곡선에 대한 정규 방정식:

또는 행렬 방정식으로 작성됨:

크라우트의 분해:

값 약어 포함:
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마지막으로 정규화를 반전시켜야 함:

힘 기원
힘 기원 옵션을 선택하면 정규 방정식을 만들 때 오프셋 항 c가 0으로 설정됩니다.
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원점 포함
원점을 포함하면 지점 (0,0)이 다른 지점에 추가되고 다른 지점의 가중치 평균값으로 가
중치가 부여됩니다. 즉, Σ(wt) 항이 다른 지점의 가중치 평균값만큼 증가합니다.

ag-textnode-version-id: 11013663499ag-textnode-base-id: 11013663499

로그 및 지수 피팅

지수 및 로그 피팅을 계산하기 위해 양 또는 감응 스케일은 ln() 함수를 사용하여 변환됩
니다. 선형 곡선 피팅 및 가중계수가 변환된 데이터에 적용되고 변환된 데이터에서 곡선
이 계산됩니다.

원점 포함 및 힘 기원 옵션은 원점에서의 ln() 함수의 특이점으로 인해 유효하지 않습니
다.

로그
곡선 공식:

y = a * ln(x) + b
변환: x 스케일이 변환됩니다.

x' = ln(x); y' = y
y' = a * x' + b
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지수
곡선 공식:

y = b * e
a * x변환: y 스케일이 변환됩니다.

x' = x; y' = ln(y)
y' = ln(b) + a*x'

로그/로그 피팅
로그/로그 피팅을 계산하기 위해 log() 함수를 사용하여 양 및 감응 스케일을 모두 변환
합니다. 선형 곡선 피팅 및 가중계수가 변환된 데이터에 적용되고 변환된 데이터에서 곡
선이 계산됩니다.

원점 포함 및 힘 기원 옵션은 원점에서 log() 함수의 특이점으로 인해 유효하지 않습니다.

곡선 공식:

log(y) = a * log(x) + b
변환: x 및 y 스케일이 변환됩니다.

x' = log(x); y' = log(y)
y' = a * x' + b

ag-textnode-version-id: 11016602251ag-textnode-base-id: 11016602251

평균 RF 피팅

평균 RF 공식:

y = a * x
위치

a 기울기

애플리케이션은 먼저 각 검량 시료에 대해 감응 계수(RF) 페이지 96를 계산합니다. 그런
다음 모든 감응 계수의 평균을 구합니다. 평균 RF는 결합된 검량 곡선 범례에 표시되며
선의 기울기에 해당합니다.

힘 기원 옵션이 자동으로 사용되므로 y절편은 항상 0입니다. 가중치법은 자동으로 없음
으로 설정됩니다.

평균 RF 피팅을 사용하면 r 및 R²는 관련이 없으며 계산되지 않습니다.
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ag-textnode-version-id: 36028808032677131ag-textnode-base-id: 11013713163

결합된 검량 곡선 평가

통계 계산을 사용하여 검량 레벨에 대한 결합된 검량 곡선의 피팅 품질 및 이상치(곡선
으로부터 먼 거리에 있는 측정값)의 존재 여부를 평가할 수 있습니다. 결합된 검량 곡선
계산은 각 곡선에 대한 상관 계수와 상대 표준 편차, 각 검량 레벨에 대한 상대 잔차 값을
제공합니다.

ag-textnode-version-id: 11016648715ag-textnode-base-id: 11016648715

결합된 검량 곡선 확인

계산 후 결합된 검량 곡선을 확인하고 다음과 같은 경우 경고를 설정합니다.

• 곡선 계산을 위한 검량점이 충분하지 않은 경우
• 곡선 기울기가 0 또는 마이너스가 되는 경우
• 기울기가 무한대인 경우
• 결합된 검량 곡선을 계산할 수 없는 경우(예: 숫자 오버플로)

ag-textnode-version-id: 9007210271394699ag-textnode-base-id: 11016653707

상대 잔차

잔차는 계산된 곡선에서 검량점까지의 거리를 측정한 값입니다.

잔차 = yi - Yi

위치

yi 검량 모드에 따라 측정된 감응(면적 또는 높이) 또는 양.
Yi 레벨 i에 대한 예측된 감응 또는 양(곡선을 사용하여 계산)

상대 잔차는 다음 공식을 사용하여 각 검량 레벨에 대해 계산됩니다.

위치

yi 측정된 감응(면적 또는 높이) 또는 양
Yi 레벨 i에 대한 예측된 감응 또는 양(곡선을 사용하여 계산)
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상대 잔차는 종종 % 단위로 보고됩니다(RelResidual%). 이 경우 RelResidual에 100을
곱해야 합니다.

ag-textnode-version-id: 27021608780891403ag-textnode-base-id: 11016668427

결합된 검량 곡선 통계

결합된 검량 곡선 계산은 각 곡선에 대해 상관 계수, 결정 계수 및 잔차 표준 편차 수치를
제공합니다.

ag-textnode-version-id: 14355341579ag-textnode-base-id: 14355341579

상관 계수

상관 계수(r)는 데이터 포인트 간의 결합된 검량 곡선 피팅을 측정합니다. 다음 공식을 사
용하여 계산됩니다.

여기에서

r 상관 계수
wti 데이터 포인트의 가중치
ӯ 측정된 감응 또는 양의 평균 값

결합된 검량 곡선이 원점을 강제로 통과하는 경우(처리 방법에서
원점=힘) OpenLab CDS는 중심이 없는 결정 계수를 계산합니다.
이 경우 ӯ는 생략됩니다.

yi 검량 모드에 따라 측정된 감응(면적, 면적 비율(ISTD 분석법), 높이
또는 높이 비율(ISTD 분석법)) 또는 양(양, 양 비율(ISTD 분석법))

Ȳ 예측된 감응 또는 양의 평균 값
Yi 예측된 감응 또는 양(결합된 검량 곡선 사용)

ȳ 및 Ȳ는 측정 및 예측된 감응 또는 양의 평균값으로 다음과 같이 계산됩니다.

여기에서
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wti 데이터 포인트의 가중치
ȳ 측정된 감응 또는 양의 평균 값
yi 검량 모드에 따라 측정된 감응(면적, 면적 비율(ISTD 분석법), 높이

또는 높이 비율(ISTD 분석법)) 또는 양(양, 양 비율(ISTD 분석법))

및

여기에서

wti 데이터 포인트의 가중치
Ȳ 예측된 감응 또는 양의 평균 값
Yi 예측된 감응 또는 양(결합된 검량 곡선 사용)

강제된 원점의 경우 지점이 0을 중심으로 하며(세 번째 사분면으로 미러링됨) 평균 값이
0으로 치환된다고 가정합니다. 타사 계산 프로그램은 다른 접근 방식을 사용할 수 있으
며, 이 경우 약간 다른 결과가 나올 수 있습니다.

상관 계수는 완벽하게 맞는 경우 1입니다. 개별 또는 평균 검량점이 회귀 곡선에서 벗어
날수록 감소합니다. 일반적인 값은 0.99에서 1 사이입니다. 상관 계수는 분석법의 정밀
도를 직접적으로 나타내는 척도는 아니지만 값이 낮으면 정밀도가 낮다는 것을 의미합
니다.

ag-textnode-version-id: 14355343371ag-textnode-base-id: 14355343371

결정 계수

결정 계수(R²)는 다음과 같이 계산됩니다.

여기에서

R² 결정 계수
ȳ 측정된 감응 또는 양의 평균 값

결합된 검량 곡선이 원점을 강제로 통과하는 경우(처리 방법에서
원점=힘) OpenLab CDS는 중심이 없는 결정 계수를 계산합니다.
이 경우 ӯ는 생략됩니다.
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yi 측정된 감응 또는 양. 감응은 면적(면적, 면적% 또는 면적 비율
(ISTD 분석법)) 또는 높이(높이, 높이% 또는 높이 비율(ISTD 분석
법))일 수 있습니다. 양은 절대 양 또는 양 비율(ISTD 분석법)일 수
있습니다. 값 유형은 검량 모드에 따라 다릅니다.

Yi 예측된 감응 또는 양(결합된 검량 곡선 사용)

ag-textnode-version-id: 14355345163ag-textnode-base-id: 14355345163

잔차 표준 편차

잔차 표준 편차(평균제곱근 오차라고도 함)는 다음 공식을 사용하여 계산합니다.

d = 3 이차 곡선의 자유도, 강제된 원점 없음

d = 2 강제된 원점이 있는 이차 곡선의 자유도 또는
선형 곡선의 자유도, 강제된 원점 없음

d = 1 강제된 원점이 있는 선형 곡선의 자유도

ResidualStdDev 잔차 표준 편차

yi 검량 모드에 따라 측정된 감응(면적, 면적 비율(ISTD 분석법), 높이 또는 높
이 비율(ISTD 분석법)) 또는 양(양, 양 비율(ISTD 분석법))

Yi 예측된 감응 또는 양(결합된 검량 곡선 사용)

n 검량점 수

원점 포함 결합된 검량 곡선 유형의 경우, 원점(0,0)이 계산에 정규 지점으로 포함되며 n
으로 계산됩니다.

y값에는 가중치가 적용되지 않습니다.

잔차 표준 편차는 상관 계수보다 곡선 품질을 더 민감하게 측정할 수 있습니다. 완벽하게
맞는 경우 잔차 표준 편차는 0입니다. 잔차 표준 편차 값이 증가하면 검량점이 곡선에서
더 멀어집니다.

ag-textnode-version-id: 14355359755ag-textnode-base-id: 14355359755

표준 편차

표준 편차는 모표준 편차 공식을 사용하여 계산합니다:
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σ 표준 편차

N 시료 수

xi 측정값 감응 또는 양입니다. 곡선 모델 평균 RF의 경우, 단일 시료에서 화합
물의 감응 계수 RF입니다.

μ 평균 값. 곡선 모델 평균 RF의 경우, 모든 시료에서 화합물의 평균 감응 계
수입니다.

참고 곡선 모델 평균 RF의 경우: 일반적으로 모집단(검량점 수)이 다소 작기 때문에 표본 모집
단 표준편차(분모는 N-1) 대신 이 공식이 사용됩니다.

ag-textnode-version-id: 14355361547ag-textnode-base-id: 14355361547

상대 표준 편차

상대 표준 편차는 다음과 같이 계산됩니다.

RSD 상대 표준 편차

σ 표준 편차

μ 평균값

ag-textnode-version-id: 14355363339ag-textnode-base-id: 14355363339

Microsoft Excel에서의 데이터 재현 및 검증

Microsoft Excel을 사용하여 데이터를 검증할 때 검량 곡선 값이 달라질 수 있습니다.
특히, Excel에서 중심 계산 방식을 사용하는지 여부와 Data Analysis(데이터 분석)에서
선택한 검량 곡선 원점에 따라 계산 결과가 달라질 수 있습니다.
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ag-textnode-version-id: 27021608777954827ag-textnode-base-id: 11013731851
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정량이란 무엇입니까?

피크가 적분되고 식별된 후 분석의 다음 단계는 정량입니다. 정량은 피크 면적 또는 높이
를 사용하여 시료에 포함된 화합물의 양을 결정합니다.

정량 분석에는 다음과 같이 간략하게 요약된 여러 단계가 포함됩니다.

• 미지의 양의 화합물이 포함된 시료를 분석하여 미지의 양으로 인한 감응을 획득합니
다.

• 미지의 양의 감응을 알려진 양의 감응과 비교하여 화합물의 양을 결정합니다.

미지의 시료 감응과 알려진 시료 감응의 유효한 비교를 획득하려면 동일한 조건에서 데
이터를 수집하고 처리해야 합니다.

ag-textnode-version-id: 18014409526181387ag-textnode-base-id: 11016699403

정량 계산

OpenLab CDS은(는) 혼합물에 존재하는 각 성분의 양을 결정하기 위해 다음과 같은 계
산 프로세스를 제공합니다.

• 면적 또는 높이 퍼센트(면적% 또는 높이%)
• 수동 인자를 사용한 정량
• 외부 표준물질(ESTD)
• 내부 표준물질(ISTD)
• 검량된 화합물을 사용한 간접 정량
미지의 시료에서 화합물의 농도를 결정하는 데 사용되는 계산은 정량 유형에 따라 다릅
니다. 각 계산 프로세스는 계산을 위해 피크 면적 또는 높이를 사용하며 다른 유형의 분
석을 생성합니다.
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보정 계수

OpenLab CDS를 통해 여러 승수 및 희석률을 사용하여 감응 계수, 농도, 시료 희석도, 화
합물 순도의 변화 및 단위 변환을 보상할 수 있습니다.

다음 보정 계수를 사용할 수 있습니다.

(A) 시료별 화합물 승수(1-5) 및 희석률(1-5).
주입 목록 창의 화합물 양 탭에서 이러한 계수를 설정합니다(검량 표준물질에 대
해서만).
예를 들어, 검량 절차에서 이러한 계수를 사용하여 비기본 주입량 또는 저장 용액
의 희석을 보상합니다. 검량 표준물질의 보정된 화합물 양이 이러한 계수를 사용
하여 계산됩니다. 그런 다음 보정된 양을 사용하여 결합된 검량 곡선에 검량점을
그립니다. 따라서 시료별 화합물 승수 및 희석률을 수정할 경우 결합된 검량 곡선
에 영향을 미칩니다. 이것은 결합된 검량 곡선을 사용하여 모든 주입에서 특정 화
합물의 결과 양과 결과 농도 모두에 영향을 미칩니다.

(B) 시료 승수(1-5) 및 희석률(1-5)
주입 목록 테이블에서 이러한 계수를 설정합니다(모든 시료 유형, 모든 화합물 해
당).
이러한 계수는 결합된 검량 곡선에 영향을 주지 않습니다. 검량 계산 후 이러한
계수를 사용하여 결과 양에서 농도를 계산합니다. 따라서 이러한 계수를 수정하
면 특정 주입의 결과에 있는 모든 화합물의 농도 값에 영향을 미칩니다.
농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.

(C) 화합물 승수
처리 방법에서 화합물당 이 계수를 설정합니다.
이 계수는 결합된 검량 곡선에 영향을 주지 않습니다. 검량 계산 후 이 계수를 사
용하여 결과 양에서 농도를 계산합니다. 따라서 이 계수를 수정하면 모든 주입의
결과에서 특정 화합물의 농도 값에 영향을 미칩니다.
농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.

시료 승수(B)와 화합물 승수(C)를 결합할 수 있습니다. 결과 승수는 다음과 같이 계산됩
니다.

승수 = 화합물 승수 * 시료 승수 1 * 시료 승수 2 * ...

참고 화합물 승수(C)와 시료별 화합물 승수(A)는 결합하지 않는 것이 좋습니다.
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농도 및 질량%

농도는 주입 결과의 농도 컬럼에 표시됩니다.

계산은 다음 설정에 따라 달라집니다(모든 설정은 화합물 > 검량 노드의 일반 탭에서 사
용할 수 있음).

• 농도 및 보정량 계산: 이 설정을 사용하면 희석률을 제수 또는 다른 승수로 사용하도
록 선택할 수 있습니다.

• 질량 % 계산: 농도를 질량 백분율(시료 양 대비 화합물 양)로 계산합니다.

질량 % 계산을 선택 취소한 경우(기본 설정):

농도 = 양 * 승수 * 희석률
또는

질량 % 계산을 선택한 경우:

농도가 질량 백분율(시료 양 대비 화합물 양)로 계산됩니다.

또는

위치

승수 시료 승수 또는 화합물 승수
희석률 시료 희석률
양 계산된 양(시료별 화합물 승수 포함)

승수 및 희석률 계산에 대한 자세한 내용은 보정 계수 페이지 121를 참조하십시오.
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면적% 및 높이%

면적% 계산 절차는 신호에서 각 피크의 면적을 신호 내 모든 피크의 총 면적에 대한 백분
율로 보고합니다. 면적%는 사전 검량이 필요하지 않으며 검출기의 한계 내에서 주입된
시료의 양에 의존하지 않습니다. 감응 계수는 사용되지 않습니다. 모든 성분이 검출기에
서 동일하게 반응하는 경우, 면적%는 성분의 상대량에 대한 적절한 근사치를 제공합니
다.

면적%는 정량적 결과가 중요하고 다른 검량 절차에 필요한 화합물 테이블을 생성하기
위한 정보를 생성하는 데 일상적으로 사용됩니다.

높이% 계산 절차는 신호에서 각 피크의 높이를 신호 내 모든 피크의 총 높이에 대한 백분
율로 보고합니다.

면적% 또는 높이% 계산에는 보정 계수가 적용되지 않습니다.



6 정량
보정된 화합물의 정량

124

ag-textnode-version-id: 18014409523239563ag-textnode-base-id: 11013757579

보정된 화합물의 정량

외부 표준물질(ESTD), 정규화 및 내부 표준물질(ISTD) 계산 절차에는 검량이 필요하므
로 화합물 테이블을 사용합니다. 화합물 테이블은 선택한 절차에 따라 감응을 선택한 단
위로 변환하도록 지정합니다.

ag-textnode-version-id: 11013762571ag-textnode-base-id: 11013762571

ESTD 계산

ESTD 절차는 검량 및 미지 시료를 동일한 조건에서 분석하는 기본 정량화 절차입니다.
그런 다음 미지 시료의 결과를 검량 시료의 결과와 비교하여 미지 시료의 양을 계산합니
다.

ESTD 절차는 ISTD 절차와 달리 절대 감응 계수를 사용합니다. 감응 계수는 검량에서 얻
은 다음 저장됩니다. 다음 시료 실행에서, 측정된 시료 감응에 이러한 감응 계수를 적용
하여 화합물 양을 계산합니다. 주입 크기 또는 시료 준비의 변화를 보정할 시료의 표준물
질이 없으므로 시료 주입 크기가 실행마다 재현 가능한지 확인합니다.

ESTD 분석을 준비할 때 미지 시료에서 특정 화합물의 양을 계산하는 작업은 두 단계로
이루어집니다.

1. 화합물 테이블의 모드 및 원점 설정에 지정된 피팅 유형을 사용하여 이 화합물에 대
한 검량점을 통과하는 곡선에 대한 방정식을 계산합니다.

2. 미지의 화합물의 양은 위에서 설명한 방정식을 사용하여 계산됩니다. 이 양은 보고서
에 표시되거나 보고하기 전에 시료 승수, 화합물 승수 또는 희석률 값에 의해 요구되
는 추가 계산에 사용될 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016718987ag-textnode-base-id: 11016718987

단일 레벨 검량

단일 레벨 검량의 경우, 감응 계수는 단순히 검량점 감응과 양의 비율입니다. 원점 포함
및 힘 기원이 꺼져 있으면 경고가 표시됩니다.

감응 계수 RF는 감응과 양의 비율 또는 그 반대로 정의됩니다(RF 정의 페이지 96 참조).
RF를 계산하기 위해 애플리케이션은 검량 시료의 화합물 양과 검량 시료의 해당 감응을
사용합니다.

ESTD 결과의 단일 레벨 검량 계산 공식은 처리 방법에서 설정한 감응 유형에 따라 달라
집니다.
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양 = 피크 면적/RF
또는:

양 = 피크 높이 / RF
위치

양 화합물의 양
RF 감응 계수

농도 계산에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.

ag-textnode-version-id: 11016723467ag-textnode-base-id: 11016723467

다단계 검량

다단계 검량의 경우 결합된 검량 곡선으로부터 감응 계수를 평가합니다.

ag-textnode-version-id: 18014409523257995ag-textnode-base-id: 11013776011

ISTD 계산

ISTD 절차는 정규화 계수 역할을 하는 화합물의 알려진 양을 추가하여 ESTD 분석법의
단점을 제거합니다. 이 화합물인 내부 표준물질은 검량 시료와 미지 시료 모두에 추가됩
니다.

내부 표준물질로 사용되는 화합물은 화학적으로 그리고 머무름/이동 시간에서 검량된
화합물과 유사해야 하지만 크로마토그래피적으로 구별할 수 있어야 합니다.

표 9: ISTD 절차

장점 단점

시료 크기 변화는 중요하지 않습니다.

기기 변화는 내부 표준물질에 의해 보상됩니다.

ISTD와 미지 시료의 화학적 행동이 유사한 경우 시료 준비의
영향이 최소화됩니다.

내부 표준물질은 모든 시료에 추가해야 합니
다.

비선형 특성을 가진 검량에 ISTD 절차를 사용하는 경우, 계산 원리로 인한 오류가 시스
템 오류를 유발하지 않도록 주의를 기울여야 합니다. 다단계 검량에서 ISTD 화합물의 양
은 모든 레벨에서 동일하게, 즉 일정하게 유지되어야 합니다.

내부 표준물질 분석에서 관심 화합물의 양은 두 피크의 감응 비율에 의해 내부 표준물질
성분의 양과 관련됩니다.

OpenLab CDS은(는) 최대 5개의 ISTD 화합물을 허용합니다.
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ISTD 계산에는 "원시" 감응 및 양 대신 상대 감응 및 상대량이 사용됩니다. 이는 관심 피
크의 감응과 양을 해당 ISTD 화합물의 감응과 양으로 나누어 계산합니다.

상대적 감응 = 감응 / 감응 ISTD

상대량 = 양 / 양ISTD

감응은 면적, 면적%, 높이 또는 높이%일 수 있습니다(감응 유형 및 감응 계수 페이지 96
참조).

ISTD 검량에서 미지 시료에서 특정 화합물의 보정량 비율 계산은 여러 단계에 걸쳐 이루
어집니다. 이러한 단계는 다음 섹션에 설명되어 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016737419ag-textnode-base-id: 11016737419

검량 시료

1. 검량점은 화합물 테이블에서 특정 화합물의 각 레벨에 대한 양 비율과 감응 비율을
계산하여 구성됩니다.
양 비율은 화합물의 양을 해당 레벨의 내부 표준물질 양으로 나눈 값입니다.
감응 비율은 화합물의 감응(면적 또는 높이)을 해당 레벨의 내부 표준물질 감응으로
나눈 값입니다.

2. 검량점을 통과하는 곡선에 대한 방정식은 처리 방법의 화합물 테이블에 지정된 곡선
모델 유형을 사용하여 계산됩니다.

감응 비율

양 비율

RFx
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미지 시료

1. 미지 시료의 화합물 감응을 미지 시료의 내부 표준물질 감응으로 나누어 미지 시료에
대한 감응 비율을 구합니다.

2. 미지 시료에 대한 양 비율은 검량 시료 페이지 126에서 결정된 곡선 모델 방정식과
시료의 실제 ISTD 양을 사용하여 계산합니다.

ag-textnode-version-id: 11016741899ag-textnode-base-id: 11016741899

상대 감응 및 상대량 계산

단일 레벨 검량의 경우, 검량 시료의 감응 및 양 값을 사용하여 상대 감응 계수(RRF)를
평가합니다. 글로벌 검량 설정의 RF 정의에 따라 다음 공식 중 하나가 적용됩니다.

RF가 양당 감응으로 정의된 경우:

RF가 감응당 양으로 정의된 경우:

RRF Relative response factor(상대 감응 계수)

RelResponse 상대 감응

RelAmount 상대량

양과 농도는 시료 측정의 감응 값을 사용하여 다음 공식에 따라 계산됩니다.

RF가 양당 감응으로 정의된 경우:

RF가 감응당 양으로 정의된 경우:

양 = RRF * RelResponse * AmountISTD

위치

양 화합물 양
RelResponse 상대 감응
RRF Relative response factor(상대 감응 계수)
AmountISTD 내부 표준물질의 양

다단계 검량의 경우 상대 감응 계수는 결합된 검량 곡선으로부터 평가됩니다.

농도 계산에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.
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ag-textnode-version-id: 11013824907ag-textnode-base-id: 11013824907

교정되지 않은 화합물의 정량

검량되지 않은 화합물은 고정 감응 계수를 사용하거나 검량된 화합물 중 하나의 검량 데
이터를 사용하여 정량할 수 있습니다. 고정 감응 계수 또는 검량된 화합물 데이터를 사용
한 정량화는 신호에 따라 다릅니다. 후자의 경우, 검량된 화합물을 ISTD 분석법으로 정
량하는 경우 검량된 화합물과 동일한 방식으로 식별되지 않은 피크에 대해 ISTD가 사용
됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016789003ag-textnode-base-id: 11016789003

간접 정량

검량된 화합물의 검량 데이터를 사용하여 검량되지 않은 화합물을 정량하려는 경우 처
리 방법에서 검량된 화합물을 식별합니다(검량 노드, 화합물 테이블 탭: 모드 아래에서
참조 선택). 계산은 검량된 화합물에 대한 계산과 동일합니다. 참조 화합물이 ISTD 분석
법으로 정량된 경우 참조 화합물과 동일한 방식으로 검량되지 않은 화합물에 대해 ISTD
가 사용됩니다.

참조 피크가 누락되면 검량되지 않은 화합물의 양이 0이 됩니다.

선택적으로, 보정 계수(기준 보정)를 입력하여 참조 화합물의 감응 계수에서 양을 계산하
기 전에 피크의 감응을 곱할 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016784523ag-textnode-base-id: 11016784523

수동 인자를 사용한 정량

소프트웨어를 사용하면 고정 감응 계수(수동 인자 컬럼)를 기반으로 식별된 화합물을 정
량할 수 있습니다. 이 경우 화합물 양은 고정 감응 계수를 사용하여 계산됩니다.

양 = 감응 * 수동 인자
위치

수동 인자 고정 감응 계수
감응 감응은 면적, 면적%, 높이, 높이%, 상대 면적 또는 상대 양일 수 있습니다

(감응 유형 및 감응 계수 페이지 96 참조).

농도 계산에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.
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ISTD 분석법과 함께 수동 인자 사용
고정 감응 계수와 ISTD를 사용하여 화합물 양을 정량화하는 경우 공식은 다음과 같이 읽
습니다.

상대 면적 = 면적 / 면적ISTD

또는:

상대 높이 = 높이 / 높이ISTD

그러면 양은 다음과 같이 계산됩니다.

양 = 상대 면적 * 수동 인자 * 양ISTD

또는:

양 = 상대 높이 * 수동 인자 * 양ISTD

농도 계산에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시오.

수동 인자와 감응 계수(RF)의 의존성
RF가 양당 감응(기본 설정)으로 정의된 경우:

RF = 1/수동 인자
RF가 감응당 양으로 정의된 경우:

RF = 수동 인자
감응 계수에 대한 자세한 내용은 감응 유형 및 감응 계수 페이지 96를 참조하십시오.
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ag-textnode-version-id: 11013794059ag-textnode-base-id: 11013794059

식별되지 않은 피크의 정량

식별되지 않은 피크는 고정 감응 계수 또는 검량된 화합물 중 하나의 검량 데이터를 사용
하여 시간 초과 그룹을 사용하여 정량화할 수 있습니다. 고정 감응 계수 또는 검량된 화
합물 데이터를 사용한 정량화는 신호에 따라 다릅니다. 후자의 경우, 검량된 화합물을
ISTD 분석법으로 정량하는 경우 검량된 화합물과 동일한 방식으로 식별되지 않은 피크
에 대해 ISTD가 사용됩니다.

시간 초과 그룹에 대한 자세한 내용은 시간 초과 그룹의 정의 페이지 134를 참조하십시
오.

ag-textnode-version-id: 11016750859ag-textnode-base-id: 11016750859

고정 감응 계수를 사용하여 식별되지 않은 피크 정량화

이 경우 정량 모드 수동 인자로 시간 초과 그룹을 생성합니다. 시간 초과 그룹의 지정된
시간 범위에는 식별되지 않은 관련 피크가 포함됩니다.

또한 정량화된 피크는 제외해야 합니다. 각 피크 개별 정량화 옵션을 설정하면 식별되지
않은 모든 피크의 양과 농도가 고정 감응 계수를 사용하여 계산됩니다.

계산에 대한 자세한 내용은 수동 인자를 사용하여 시간 초과 그룹 정량화 페이지 135를
참조하십시오.

ag-textnode-version-id: 11016755339ag-textnode-base-id: 11016755339

검량된 화합물을 사용하여 식별되지 않은 피크 정량화

이 경우 정량 모드 참조로 시간 초과 그룹을 생성합니다. 시간 초과 그룹의 지정된 시간
범위에는 식별되지 않은 관련 피크가 포함됩니다. 선택적으로, 보정 계수(기준 보정)를
입력하여 참조 화합물의 감응 계수에서 양을 계산하기 전에 피크의 감응을 곱할 수 있습
니다.

또한 정량화된 피크는 제외해야 합니다. 각 피크 개별 정량화 옵션을 지정하면 식별되지
않은 모든 피크의 양과 농도가 곡선 기준을 사용하여 계산됩니다.
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ag-textnode-version-id: 11013811851ag-textnode-base-id: 11013811851

정규화

처리 방법의 일반 검량 설정에서 양을 정규화하도록 선택할 수 있습니다.

정규화 분석은 면적% 및 높이% 계산과 동일한 단점이 있습니다. 전체 피크 면적에 영향
을 미치는 모든 변경 사항은 각 개별 피크의 농도 계산에 영향을 미칩니다. 정규화 분석
은 관심 있는 모든 성분이 용출되고 적분된 경우에만 사용해야 합니다. 정규화 분석에서
선택한 피크를 제외하면 시료의 보고 결과가 변경됩니다.

시간 초과 그룹에 대한 자세한 내용은 시간 초과 그룹의 정의 페이지 134를 참조하십시
오.

개별 피크가 시간 초과 그룹에서 계산되는 경우 이러한 개별 피크는 총 양에 두 번째로
포함되지 않고 이미 시간 초과 그룹 양에 포함됩니다.

Norm% 결과를 생성하기 위한 기본 정규화 계수는 100.00입니다. 그러나 분석법에서
다른 수와 단위를 설정할 수 있습니다. 총 양은 계산된 모든 화합물 및 시간 초과 그룹 양
의 합계로, 화합물 주 피크의 신호와는 무관합니다.

ISTD 화합물을 계산에 포함할지 여부를 선택할 수 있습니다. 제외하면(기본 설정) ISTD
양이 총 양에 추가되지 않으며 ISTD에 대한 화합물 정규화 양이 계산되지 않습니다.

명명된 그룹의 경우 그룹 양은 총 양에 포함되지 않습니다. 그러나 이 명명된 그룹에
ISTD가 명시적으로 추가된 경우 ISTD가 정규화에서 제외되더라도 그룹 양에 추가됩니
다. 이로 인해 명명된 그룹에 대한 정규화 양이 100%보다 커질 수 있습니다.

ag-textnode-version-id: 11016770571ag-textnode-base-id: 11016770571

정규화된 양 계산

화합물의 기준 양을 계산하는 데 사용되는 방정식은 다음과 같습니다.

화합물 양 화합물의 양

화합물 기준 양 정규화 화합물의 양
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정규화 처리 방법에 정의된 정규화 계수

총량 모든 화합물 양과 시간 초과 그룹 양의 합계
명명된 그룹 양은 총량에 포함되지 않습니다. 시간 초과 그룹에 대해
식별된 피크 포함을 활성화한 경우 시간 초과 그룹에서 식별된 화합물의 양
은 두 번 계산됩니다.

그룹 양 그룹의 양

그룹 기준 양 정규화 그룹의 양

정규화 처리 방법에 정의된 정규화 계수

정규화 처리 방법에 정의된 정규화 계수

피크 양 피크의 양

피크 기준 양 정규화 피크의 양

ag-textnode-version-id: 11016775051ag-textnode-base-id: 11016775051

정규화된 농도 계산

화합물의 정규화 농도는 검출된 모든 화합물의 농도 합계에 대한 화합물의 농도를 나타
냅니다.

계산은 정규화 농도에 보정 계수 적용 확인란의 상태에 따라 달라집니다. 이 확인란은 처
리 방법의 검량 설정의 일부입니다.

보정 계수를 적용하면 농도 계산에 따라 화합물의 정규화 농도가 다음과 같이 계산됩니
다.

또는

시료 승수/희석률을 적용하지 않으면 정규화 농도는 다음과 같이 계산됩니다.
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CN 정규화 농도

Mcomp 처리 방법(processing method)에 설정된 화합물 승수

A 양(시료별 화합물 승수 포함)

M시료 주입 목록 또는 시퀀스 테이블에 설정된 시료 승수

D시료 주입 목록 또는 시퀀스 테이블에 설정된 시료 희석률

f 처리 방법에 정의된 정규화 계수
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ag-textnode-version-id: 9007210268579339ag-textnode-base-id: 11013838347

그룹의 정량

ag-textnode-version-id: 11016799627ag-textnode-base-id: 11016799627

시간 초과 그룹의 정의

시간 초과 그룹은 하나 이상의 시간 영역을 포함하며 특정 신호에서 정의됩니다. 그룹의
예상 머무름 시간은 정렬 목적으로만 사용되며 수동으로 입력할 수 있습니다.

시간 초과 그룹은 OpenLab EZChrom에서 검량되지 않은 범위 또는 검량 범위에 해당
합니다.

다음 예는 그룹 2와 그룹 3이 겹치는 세 개의 시간 초과 그룹을 보여줍니다. C1과 C2는
식별된 화합물입니다. 5.689분에서 식별되지 않은 피크는 두 그룹 모두에서 평가됩니
다. 식별된 피크는 그룹 파라미터가 적절하게 설정된 경우에만 평가됩니다.

그룹 시간 범위 식별된 피크를 포함합니까?

그룹 1 0.8분 - 1.4분
2.8분 - 3.4분

아니요

그룹 2 3.8분 - 5.9분 예

그룹 3 5.4분 - 7.2분 아니요

그룹 1 그룹 3

C1

C2

그룹 2

그림 93: 예시: 시간 초과 그룹

참고 시간 초과 그룹에 정의된 시간 영역이 없는 경우 해당 면적, 높이 및 양은 계산되지 않습
니다. 시간 초과 그룹에 정의된 영역이 하나 이상 있지만 이 영역에서 피크가 발견되지
않으면 해당 면적과 높이는 0이 됩니다.
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시간 참조 화합물을 사용하여 머무름 시간을 보정하는 경우 시간 초과 그룹의 시작 시간
및 정지 시간도 해당 변화에 의해 보정됩니다(시간 참조 화합물에 대한 계산 페이지 88
참조).

정량의 경우 그룹의 면적, 높이 또는 스케일링된 감응은 시간 범위에 포함된 개별 피크의
해당 값을 합산하여 계산됩니다(그룹 파라미터에 따라 식별된 피크 포함 또는 제외).

시간 초과 그룹은 해당 그룹의 캘리브레이션 파라미터를 사용하여 검량 및 정량화됩니
다. 시간 초과 그룹은 일반 화합물의 모든 검량 및 정량 모드를 지원합니다(곡선,
수동 인자, 참조). 그룹 파라미터에서 모든 피크를 개별적으로 정량화하도록 선택할 수 있
습니다. 이 경우 그룹의 각 피크는 그룹 감응 계수(RF)를 사용하여 개별적으로 정량화됩
니다.

주의: 시간 초과 그룹은 전체 그룹의 캘리브레이션 파라미터를 사용하므로 오프셋이 큰
비선형 및/또는 결합된 검량 곡선과 함께 사용할 때는 주의해야 합니다.

비선형 결합된 검량 곡선과 함께 시간 초과 그룹을 사용하면 계산의 비교차적 특성으로
인해 잠재적으로 부정확한 결과가 계산되므로 권장되지 않습니다.

그룹 결합된 검량 곡선에 상당한 오프셋(즉, 큰 절편(b) 값)이 있는 경우 오프셋은 시간
초과 그룹 창 내에서 발견되는 모든 피크에 대해 동일하게 분포됩니다. 동일한 분포는 각
화합물을 적절하게 설명하지 못할 수 있습니다.

피크가 여러 그룹에 속하거나 식별된 피크가 그룹의 일부로 정량화되는 경우 충돌이 발
생할 수 있습니다. 충돌 해결에 대한 자세한 내용은 시간 초과 그룹 파라미터 평가 페이
지 137를 참조하십시오.

ag-textnode-version-id: 9007210268590603ag-textnode-base-id: 11013849611

시간 초과 그룹 정량화

ag-textnode-version-id: 9007210271545739ag-textnode-base-id: 11016804747

수동 인자를 사용하여 시간 초과 그룹 정량화

이 경우 그룹의 양은 수동으로 입력한 고정 감응 계수에 따라 계산됩니다.

ESTD

그룹 양 = 그룹 감응 * 수동 인자
위치

수동 인자 고정 감응 계수
그룹 감응 모든 (스케일링된) 감응의 합계

또는 ISTD:
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위치

AmountISTD 내부 표준물질의 양
수동 인자 고정 감응 계수
ResponseISTD 내부 표준물질의 (스케일링된) 감응

그룹 농도 = 그룹 양 * 승수 * 희석률
또는

그룹 농도 = 그룹 양 * 승수 / 희석률
승수 및 희석률을 계산하는 방법에 대한 자세한 내용은 보정 계수 페이지 121를 참조하
십시오. 농도 계산 방법에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시
오.

ag-textnode-version-id: 11016809227ag-textnode-base-id: 11016809227

자체 결합된 검량 곡선을 사용하여 시간 초과 그룹 정량화

시간 초과 그룹은 자체 결합된 검량 곡선에 따라 정량화할 수 있습니다. 감응 스케일링
감응/RT를 제외한 모든 검량 옵션 또는 레벨이 지원됩니다. ISTD 모드에서는 사용할
ISTD를 선택해야 합니다.

스케일링된 감응 값을 선택하는 경우 스케일링된 감응은 개별적으로 스케일링된 감응의
합입니다.

ag-textnode-version-id: 11016818699ag-textnode-base-id: 11016818699

참조 화합물 또는 그룹의 곡선으로 시간 초과 그룹 정량화

시간 초과 그룹은 다른 단일 화합물 또는 시간 초과 그룹의 결합된 검량 곡선에 따라 정
량화할 수 있습니다. 소프트웨어를 사용하면 참조 결합된 검량 곡선의 감응 계수를 사용
할 수 있습니다. 이 경우 보정 계수(기준 보정)를 입력하여 참조 화합물 또는 그룹의 감응
계수에서 양을 계산하기 전에 감응을 곱할 수 있습니다.

시간 초과 그룹의 결합된 검량 곡선은 곡선 모델이 선형이고 곡선이 원점을 강제로 통과
하는 경우에만 참조로 사용할 수 있습니다. ISTD의 경우 동일한 ISTD가 참조 화합물로
사용됩니다.

ag-textnode-version-id: 9007210271555211ag-textnode-base-id: 11016814219

시간 초과 그룹에서 개별적으로 피크 정량화

모든 피크를 개별적으로 정량화하도록 선택하면 개별 피크 양은 다음과 같이 계산됩니
다.
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피크 농도 = 피크 양 * 승수 * 희석률
또는
피크 농도 = 피크 양 * 승수 / 희석률
승수 및 희석률을 계산하는 방법에 대한 자세한 내용은 보정 계수 페이지 121를 참조하
십시오. 농도 계산 방법에 대한 자세한 내용은 농도 및 질량% 페이지 122를 참조하십시
오.

ag-textnode-version-id: 11016824331ag-textnode-base-id: 11016824331

시간 초과 그룹 파라미터 평가

시간 초과 그룹 정의에서 식별된 피크 포함 확인란을 선택하지 않은 경우 그룹 결과에는
하나 이상의 시간 영역 내에서 발견된 알 수 없는 피크에 대한 결과만 포함됩니다. 이 확
인란을 선택하면 식별된 피크에 대한 결과도 고려됩니다.

시간 초과 그룹 정의에서 각 피크 개별적 정량화 확인란을 선택하지 않은 경우 그룹에 속
한 개별 피크는 정량화되지 않습니다. 개별 피크 결과로는 면적, 높이 및 스케일링된 감
응만 제공되며 양이나 농도는 제공되지 않습니다. 이 확인란을 선택하면 지정된 시간 영
역의 각 피크가 그룹 캘리브레이션 파라미터를 사용하여 정량화됩니다. 이 확인란을 선
택하거나 선택 취소해도 그룹 결과는 변경되지 않습니다.

충돌 해결 피크가 여러 그룹에 속하거나 식별된 피크가 그룹의 일부로 정량화되는 경우 충돌이 발
생할 수 있습니다. 이러한 경우 다음 규칙이 적용됩니다.

• 알 수 없는 피크가 여러 그룹에 속해 있고 검량 레벨을 포함한 캘리브레이션 파라미
터가 두 그룹 모두에 대해 정의되어 있는 경우: 피크가 여러 번 보고되지만 항상 같은
양으로 보고됩니다. 피크는 한 번만 정량화됩니다.
피크는 예상 머무름 시간이 가장 작은 그룹의 파라미터로 정량화됩니다. 두 그룹의
예상 머무름 시간이 동일한 경우 마지막으로 생성된 그룹이 사용됩니다.

• 식별된 피크가 그룹의 일부로 정량화되었지만 자체 캘리브레이션 파라미터가 정의
되어 있는 경우 그룹 파라미터가 아닌 자체 파라미터로 정량화됩니다.
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• 식별된 피크가 그룹의 일부로 정량화되었지만 특정 캘리브레이션 파라미터가 정의
되지 않은 경우 화합물은 그룹 파라미터를 사용하여 정량화됩니다. 그룹의 감응 유형
(면적 또는 높이)이 사용됩니다.

• 식별된 피크가 이 그룹의 내부 표준물질(ISTD)이고 그룹 파라미터 식별된 피크 포함
이 설정된 경우, 이 피크의 감응은 시간 초과 그룹 감응에서 감산됩니다.

스케일링된 감응을
사용한 정량

주입 결과 창에서 스케일링된 감응 컬럼은 정량화된 각 피크의 감응을 표시합니다. 그룹
의 결합된 검량 곡선이 스케일링되지 않은 경우 스케일링된 감응은 피크 면적 또는 높이
와 같습니다.

그룹의 스케일링된 감응은 시간 초과 그룹에 포함된 개별 피크의 스케일링된 감응의 합
으로 계산됩니다. 그룹 검량 및 정량은 이 스케일링된 감응의 합계를 기반으로 합니다.

시간 초과 그룹의 면적과 높이도 합산된 값이지만 감응 값에 스케일링이 적용되지 않은
경우에만 계산됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016833803ag-textnode-base-id: 11016833803

명명된 그룹의 정의

명명된 그룹은 사용자가 선택한 화합물과 시간 초과 그룹으로 구성됩니다. 각 화합물 또
는 시간 초과 그룹은 자체적으로 식별되고 정량화됩니다. ESTD 및 ISTD 계산은 개별 화
합물의 검량 데이터를 기반으로 합니다. 계산된 그룹 면적, 높이, 양 및 농도는 개별 면적,
높이, 양 및 농도의 합입니다. 명명된 그룹 자체는 검량되지 않습니다. 하나의 화합물은
여러 개의 명명된 그룹에 포함될 수 있습니다.

그룹의 예상 머무름 시간은 정렬 목적으로만 사용되며 수동으로 입력할 수 있습니다.

명명된 그룹은 OpenLab EZChrom에서 명명된 피크 그룹에 해당합니다.

다음 예는 두 그룹 모두에 하나의 화합물이 포함된 두 개의 명명된 그룹을 보여줍니다.

그룹 그룹 1 그룹 2

포함된 화합물 C1

C2

C3

C4 C4

C5

C6



6 정량
그룹의 정량

139

C1

C2 C3 C4 C5

C6그룹 1 그룹 2

그림 94: 예시: 명명된 그룹

ag-textnode-version-id: 11016828811ag-textnode-base-id: 11016828811

명명된 그룹

명명된 그룹 테이블의 결과는 다음과 같습니다.

그룹 면적 = Σ 화합물 피크 면적 + Σ 시간 초과 그룹 면적
그룹 높이 = Σ 화합물 피크 높이 + Σ 시간 초과 그룹 높이
그룹 양 = Σ 화합물 양 + Σ 시간 초과 그룹 양
그룹 농도 = Σ 화합물 농도 + Σ 시간 초과 그룹 농도

명명된 그룹에서 화합물 또는 시간 초과 그룹이 식별되지 않은 경우, 명명된 그룹은 분석
에서 "식별되지 않음"으로 표시됩니다.
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ag-textnode-version-id: 11013955467ag-textnode-base-id: 11013955467

7 UV 스펙트럼 분석
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ag-textnode-version-id: 11016230795ag-textnode-base-id: 11016230795

UV 스펙트럼 분석이란 무엇입니까?

UV 스펙트럼 분석과 관련된 다양한 창과 기능이 있습니다. 이러한 창을 확인하고 기능
에 액세스하려면 중점 주입에 스펙트럼 데이터(예: 3D UV 시스템으로 수집한 데이터)가
포함되어 있어야 합니다.

UV 스펙트럼 분석은 일상적인 분석을 위한 추가 품질 기준을 제공합니다.

• 화합물 식별 확인
이 애플리케이션은 UV 스펙트럼을 특정 UV 참조 스펙트럼과 비교합니다. 일치율이
높으면 화합물이 동일할 가능성이 높다는 것을 나타냅니다.
계산에 대한 자세한 내용은 UV 확인 페이지 154을 참조하십시오.

• UV 불순물 확인
이 애플리케이션은 피크의 모든 UV 스펙트럼을 정점 스펙트럼과 비교합니다. 전체
일치 계수인 UV 순도 값을 계산합니다. UV 순도 값이 낮으면 UV 스펙트럼이 크게 다
른 피크가 함께 용출되었음을 나타냅니다.
계산에 대한 자세한 내용은 UV 불순물 확인 페이지 143를 참조하십시오.

UV 스펙트럼 분석은 자외선 가시 다이오드 어레이 검출기 또는 형광 검출기에서 수집한
스펙트럼 데이터를 처리합니다. 크로마토그래피 데이터와 함께 사용할 때 분석 데이터
에 세 번째 차원을 추가합니다(그림 95 페이지 142 참조).
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스펙트럼 크로마토그램

그림 95: 스펙트럼 정보



7 UV 스펙트럼 분석
UV 불순물 확인

143

ag-textnode-version-id: 11013965707ag-textnode-base-id: 11013965707

UV 불순물 확인

불순물 확인은 피크가 순수한지 또는 불순물이 포함되어 있는지 평가합니다. 이 평가는
피크 용출 중에 기록된 스펙트럼의 비교를 기반으로 합니다. 바탕선 보정을 적용한 후 피
크 정점의 스펙트럼을 피크에 기록된 모든 중요한 스펙트럼과 비교합니다. 애플리케이
션은 스펙트럼의 유사성 정도를 특징짓는 일치 계수를 계산합니다.

애플리케이션은 다음 단계를 수행하여 UV 불순물을 평가합니다.

1. 피크당
• 노이즈 계산 페이지 143
• 중요 스펙트럼 결정 페이지 144

2. 스펙트럼당:
• 배경 보정 페이지 144
• 일치 계수 계산 페이지 145
• 임계값 계산 페이지 145

3. 불순물 평가 페이지 147

ag-textnode-version-id: 11016906635ag-textnode-base-id: 11016906635

노이즈 계산

추가 평가를 위한 준비 작업으로, 애플리케이션은 바탕선 시작 및 바탕선 끝의 스펙트럼
에서 각 피크에 대해 다음 숫자를 계산합니다.

• 노이즈 분산
• 노이즈 표준 편차 σ

바탕선 시작 및 종료 시간은 적분에 따라 다릅니다. 여러 피크가 드롭 라인으로만 구분되
는 경우 모든 피크는 노이즈 계산에 동일한 스펙트럼을 사용합니다.
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그림 96: 적분에 따른 바탕선 시작 및 종료

ag-textnode-version-id: 11016911115ag-textnode-base-id: 11016911115

중요 스펙트럼 결정

중요한 신호가 있는 스펙트럼만 평가되도록 하기 위해 애플리케이션은 감응 범위가 너
무 작은 스펙트럼을 필터링합니다. 스펙트럼은 다음에 해당하는 경우에만 추가 계산에
사용됩니다.

• 감응 범위가 3  σ보다 큰 경우
• 감응 범위가 정점 스펙트럼 감응 범위의 10%보다 크거나 같은 경우 각 스펙트럼의

감응 범위는 최대 - 최소 감응으로 계산됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016902155ag-textnode-base-id: 11016902155

배경 보정

바탕선 보정을 위해 애플리케이션은 다음 스펙트럼을 평가합니다.

• 피크의 바탕선 시작 시 스펙트럼
• 피크의 바탕선 종료 시 스펙트럼
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바탕선 시작 및 종료 시간은 적분에 따라 다릅니다. 여러 피크가 드롭 라인으로만 구분되
어 있는 경우 모든 피크는 배경 보정을 위해 동일한 스펙트럼을 사용합니다(그림 96 페
이지 144 참조).

두 바탕선 스펙트럼의 선형 보간이 계산됩니다. 각 개별 피크 스펙트럼을 보정하기 위해
애플리케이션은 해당 머무름 시간에서 보간 스펙트럼을 감산합니다.

ag-textnode-version-id: 11016916107ag-textnode-base-id: 11016916107

일치 계수 계산

애플리케이션은 나머지 배경 보정된 피크 스펙트럼 각각을 배경 보정된 정점 스펙트럼
과 비교합니다. 일치 계수는 0(유사성 없음)과 1000(동일한 스펙트럼) 사이의 값입니다.

r 상관

xi, yi 고려된 데이터 포인트와 피크 정점에서 각각 동일한 파장에서 측정된 흡광
도

n 적시에 데이터 포인트당 수집한 파장의 수(처리 방법 파장 대역폭 및 수집
스펙트럼 수집 단계에 따라 다름)

xav, yav 고려된 데이터 포인트와 피크 정점 스펙트럼 각각의 평균 흡광도

일치 계수(각 데이터 포인트에서) = r² * 1000

ag-textnode-version-id: 11016920587ag-textnode-base-id: 11016920587

임계값 계산

50% 감도에서의 기준 임계값은 다음 공식을 사용하여 계산합니다.

VARnoise 계산된 노이즈 스펙트럼의 분산 임계값

VARpeak 피크 스펙트럼의 분산

VARtarget 비교에 사용된 스펙트럼의 분산(정점 이전 데이터 포인트 순도 계산의 경우
피크 시작, 정점 이후 데이터 포인트 순도 계산의 경우 피크 끝)
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소프트웨어에서 사용되는 임계값(Ts)은 감도 값에 따라 달라집니다. 다음 공식으로 계
산됩니다.

감도가 50%보다 큰 경우:

감도가 50% 이하인 경우:

TS 선택한 감도 S에 대한 임계값 [0 - 1000]

T 50% 감도에서의 기준 임계값

S 감도 [0 - 100] %

각 개별 임계값에 대해 각 원시 데이터 포인트에서 이러한 공식 중 하나가 적용됩니다.
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빨간색 곡선은 자동으로 계산된 임계값 곡선입니다. 이 곡선 예시의 자동 계산된 임계값
은 980(감도 값 50%)입니다.

ag-textnode-version-id: 11016926091ag-textnode-base-id: 11016926091

불순물 평가

유사성 곡선의 단일 값은 감도가 보정된 임계값 페이지 145과 일치 계수 페이지 145로
부터 계산됩니다.

비율 = 로그( (1000 - 임계값) / (1000 - 일치 계수) )
피크의 모든 값은 유사성 곡선에 표시됩니다. 피크 세부 정보 창에서 볼 수 있습니다. 이
유사성 곡선은 피크에 걸쳐 양수 값(순수한 데이터 포인트)과 음수 값(불순한 데이터 포
인트)의 분포를 보여주며, 여기서 0은 임계값 한계를 나타냅니다.

ag-textnode-version-id: 11016935691ag-textnode-base-id: 11016935691

임계값, 유사성 곡선 및 감도 정보

OpenLab CDS v2.x에서 임계값은 모든 데이터 포인트에 대해 자동으로 계산됩니다. 분
석의 선명도는 감도 백분율을 사용하여 조정됩니다.

따라서 감도는 고정된 임계값이 아닙니다. 임계값이 모든 원시 데이터 포인트에서 동일
하지 않으므로 감도를 수정해도 선형 관계로 임계값이 변경되지 않습니다. 한 예로, 아래
그림에서 2.950분에서 임계값이 998이라면 이것이 2.960분에서 임계값이 반드시 동일
하다는 의미는 아닙니다. 모든 데이터 포인트마다 고유한 임계값이 계산되어 피크를 가
로지르는 임계값 곡선이 생깁니다.
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임계값

감도 증가 최대
100%

감도 감소 최
소 0%

그림 97: 유사성 곡선

그런 다음 피크 순도 감도가 임계값 곡선에 적용됩니다. 데이터 분석에서는 임계값과 유
사성 곡선의 로그 변환이 피크 아래에 그려집니다. 그러면 임계값 곡선은 순수 영역과 불
순한 영역 사이의 평평한 선이 됩니다. 유사성 곡선(피크 세부 정보에 표시됨)은 불순물
평가 페이지 147에 설명된 공식을 사용하여 그려집니다. 이 유사성 곡선은 피크 전체에
걸쳐 양수 값(순수 데이터 포인트)과 음수 값(불순한 데이터 포인트)의 분포를 표시하며,
여기서 0은 임계값 한계를 나타냅니다.
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임계값 미만 임계값 초과

임계값

순도

임계값

임계값 미만

변환

그림 98: 변환 전과 후

예시:

• 일치 계수가 990이고 임계값이 980인 데이터 포인트:
비율 = log( (1000 - 980) / (1000 - 990) ) = log(2) = +0.3
이 원시 데이터 포인트는 순도 기준을 충족합니다.

• 일치 계수가 970이고 임계값이 990인 데이터 포인트:
비율 = log( (1000 - 990) / (1000 - 970) ) = log(0.33) = -0.48
이 원시 데이터 포인트는 순도 기준을 충족하지 않습니다.

감도를 줄이거나 늘리면 계산된 임계값 곡선의 프로필이 변경된다는 의미입니다. 감도
의 전체 범위는 0에서 100%까지이며, 기본 계산된 임계값은 50%입니다.

유사성 곡선의 표시는 비선형(그러나 로그)이므로 임계값은 한 데이터 포인트에서 다른
데이터 포인트로의 일대일 관계에 매핑되지 않습니다. 감도가 20%만큼 증가/감소하면
임계값 곡선이 위 또는 아래로 이동하고 진폭도 함께 변경됩니다. 원시 데이터 포인트 임
계값은 +/- 20%만큼 변경되지 않습니다.
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감도 임계값

0% 가능한 최저값 = 0

0 <= s <= 100 계산된 임계값 곡선(기준 곡선을 50%로 설정)

100% 가능한 최대값 = 1000

낮은 감도 - 이 피크는 순수한 것으
로 간주됩니다

기본 감도 - 이 피크는 순수하지 않
은 것으로 간주됩니다

높은 감도 - 이 피크는 순수하지 않
은 것으로 간주됩니다

전체 UV 피크 순도 계수가 1000에 가까워도 데이터 포인트 하나가 임계값에 미달하면
피크가 불순한 것으로 플래그가 지정됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016930571ag-textnode-base-id: 11016930571

OpenLab ChemStation과의 비교

OpenLab ChemStation에서는 임계값을 고정 값 또는 임계값 곡선 유형으로 사용할 수
있는 다양한 임계값 계산 유형이 있습니다. 고정 임계값은 피크에 걸친 노이즈 기여도의
변화를 고려하지 않습니다. 따라서 OpenLab CDS v2.x에서는 모든 데이터 포인트에 대
해 이 임계값이 자동으로 계산되어 임계값 곡선으로 이어집니다. 그런 다음 감도 백분율
을 사용하여 분석의 선명도를 조정합니다.

새로운 플롯은 ChemStation에서와 동일한 정보를 표시하지만 더 편리한 방식으로 표
시됩니다. 기존 임계값 곡선 대신 임계값과 기존 임계값 곡선의 차이(델타)의 로그 값을
표시합니다. 이렇게 하면 플롯의 빨간색 부분과 녹색 부분 사이의 경계인 평평한 선이 생
성됩니다. 임계값을 초과하는 모든 포인트는 녹색 면적(검은색 점)에 있고 임계값을 초
과하는 모든 포인트는 빨간색 면적(흰색 점)에 있습니다.
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ChemStation과 비교하면 좋은 부분과 나쁜 부분이 뒤집혀 있습니다. 양호(녹색)는 상
단에, 불량(빨간색)은 하단에 있습니다. 녹색 면적의 임계값 선과의 거리가 클수록 좋은
값입니다. 곡선 아래의 빨간색 면적의 거리가 클수록 나쁩니다.

모든 값이 임계값을 초과하는 경우 임계값 선이 플롯의 맨 아래에 있습니다:

다음 예는 OpenLab CDS ChemStation edition 유사성 곡선(유사성 곡선이 역방향으로
표시됨)과 유사한 기존 순도 플롯과 OpenLab CDS v2.x 유사성 곡선 간의 차이점을 보
여 줍니다.
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순수 피크

스펙트럼 유사성 곡선
75% 감도의 임계값 곡선
50% 감도의 임계값 곡선
25% 감도의 임계값 곡선

DAD 신호
(mAU) 매치 스코어

스펙트럼

시간(분)

서로 다른 감도에서의 유사성 곡선과 계산된 임계값 곡선의 개략도

유사성 곡선의 데이터 분석 보기

노이즈 값이 높은 순수 피크

스펙트럼 유사성 곡선
75% 감도의 임계값 곡선
50% 감도의 임계값 곡선
25% 감도의 임계값 곡선

DAD 신호
(mAU) 매치 스코어

스펙트럼

시간(분)

서로 다른 감도에서의 유사성 곡선과 계산된 임계값 곡선의 개략도

유사성 곡선의 데이터 분석 보기

불순한 피크

스펙트럼 유사성 곡선
75% 감도의 임계값 곡선
50% 감도의 임계값 곡선
25% 감도의 임계값 곡선

DAD 신호
(mAU) 매치 스코어

스펙트럼

시간(분)

서로 다른 감도에서의 유사성 곡선과 계산된 임계값 곡선의 개략도

50% 감도에서의 유사성 곡선과 로그 임계값 선에 대한 데이터 분석 보기
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요약
임계값 곡선 유형 분석법만 OpenLab CDS v2.x와 OpenLab CDS ChemStation
Edition 간에 비교할 수 있으며, 나머지 차이점은 OpenLab CDS v2.x에서는 피크 시작
과 피크 종료 시 기준 배경 노이즈가 자동으로 선택되고 감도는 OpenLab CDS
ChemStation Edition에서 사용할 수 없는 추가 요소라는 점입니다.

기본 감도 50%를 사용하는 경우 두 크로마토그래피 데이터 시스템의 알고리즘은 동일
하지만 서로 다른 노이즈 기준으로 인해 결과가 달라질 수 있습니다. 감도를 높이거나 낮
추면 임계값 곡선 프로필이 OpenLab CDS ChemStation Edition 임계값 곡선과 비교하
여 변경됩니다.
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ag-textnode-version-id: 11016940171ag-textnode-base-id: 11016940171

UV 확인

UV 기준 스펙트럼은 잘 정의된 크로마토그래피 조건에서 참조 시료로부터 수집됩니다.
피크 정점의 현재 스펙트럼을 UV 참조 스펙트럼과 비교하여 화합물의 신원을 확인할 수
있습니다. 애플리케이션은 두 스펙트럼의 일치 계수를 계산합니다.

비교를 위한 알고리즘은 UV 불순물 확인에 사용된 알고리즘과 동일합니다(일치 계수 계
산 페이지 145 참조). 배경 보정은 선택 사항이며 처리 방법에서 선택할 수 있습니다.

UV 확인의 경우, 일치 계수가 지정된 한계보다 커야 주입 결과에서 녹색으로 표시됩니
다. 처리 방법에서 일치 계수 제한을 설정합니다. 그에 따른 UV 확인 일치 계수가 주입
결과에 표시됩니다.

그림 99: 주입 결과의 UV 확인 일치 계수
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ag-textnode-version-id: 9007210268879499ag-textnode-base-id: 11014138507

8 질량 분석(MS)

MS 시료 순도 계산   156

MS 피크 순도 계산   158

MS 한정자 계산   160
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ag-textnode-version-id: 11017064331ag-textnode-base-id: 11017064331

MS 시료 순도 계산

MS 시료 순도 계산은 시료가 순수한지 또는 불순물이 포함되어 있는지 평가합니다. 이
평가는 감응의 비교를 기반으로 합니다. 한편으로는 시료에 포함된 모든 화합물과 조각
의 감응이 있습니다. 다른 한편으로는 특정 표적 이온에 의한 감응이 있습니다. 시료 순
도는 두 감응의 비율로 계산됩니다.

애플리케이션은 선택한 기준 신호와 계산에 따라 다양한 단계를 수행하여 MS 시료 순도
를 계산합니다.

표적을 찾았습니까?
1. 주입 목록의 표적 컬럼에 지정된 표적 질량을 가져옵니다(예: 270). 공식이 입력된 경

우 공식에서 분자량을 계산합니다.
2. 처리 방법에 지정된 첨가 생성물을 적용합니다(예: +H 및 +Na와 표적 질량이 270인

경우 표적 271 및 293이 됩니다).
3. 모든 표적에 대한 EIC를 추출하고 이러한 EIC를 단일 EIC로 합산합니다.
4. 합산된 단일 EIC에서 피크의 머무름 시간을 결정합니다.
5. 기준 신호의 크로마토그램에서 일치하는 피크를 찾습니다.

일치하는 피크를 찾을 수 있으면 표적은 찾음으로 표시됩니다.

기준 신호는 MS 검출기에서 나온 것입니다.
계산 TIC % 사용

계산 EIC/TIC % 사용:
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참고 MS를 기준 신호로 선택한 경우(MS 시료 순도 > 특성 아래의 처리 방법에서) 그리고 여러
TIC 신호가 있는 경우, 시료 순도 결과 창의 왼쪽 테이블에 각 TIC 신호가 기준 신호로 표
시됩니다.

기준 신호는 다른 검출기(비MS)의 신호입니다.

전제 사항
MS 시료 순도는 다음 가정 하에 계산됩니다.

• MS 시료 순도 계산은 대략적인 근사치일 뿐입니다.
• EIC/TIC % 계산의 경우: 대부분의 이온 존재비가 분자 이온 클러스터에 있도록 MS

데이터를 수집합니다. 소량의 소스 내 해리만 존재합니다.
• 비MS 검출기의 기준 신호의 경우: 다른 검출기는 MS 검출기보다 감응이 더 균일하

고 보편적입니다.
• 시료의 모든 화합물은 균일한 감응 계수를 갖습니다.
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MS 피크 순도 계산

MS 피크 순도 계산은 함께 그룹화되어 존재하는 다른 성분에 비해 표적을 구성하는 스
펙트럼에서 성분 이온의 백분율을 기반으로 합니다.

애플리케이션은 다음 단계를 수행하여 MS 피크 순도를 계산합니다.

1 전체 크로마토그래피 범위에서 디콘볼루션을 실행합니다.

a 검출된 상위 (n)개 m/z 값에 대해 추출 이온 크로마토그램(EIC)을 생성합니다.
처리 방법의 화합물 > 스펙트럼, MS 피크 순도 탭에서 숫자를 설정할 수 있습니다.

b 각 EIC에서 피크 머무름 시간을 구합니다.
c 동일한 머무름 시간에 용출되는 EIC 피크를 기준으로 성분을 정의합니다.

2 표적 화합물과 일치하는 표적 성분을 결정합니다.

a 추가 계산을 위한 기본 파라미터를 가져옵니다,
• 내부 기본 설정(m/z -0.3 ~ +0.7)의 m/z 델타 범위
• TIC 피크 정점에서 MS 스펙트럼을 추출하고 가장 높은 존재비의 m/z를 찾아서

표적 정량자 m/z를 지정합니다.
• 화합물 > 식별의 처리 방법에서 표적 화합물(현재 화합물)에 대한 머무름 시간 창

입니다.
b 디콘볼루션으로 찾은 각 성분에 대해 표적 정량자 m/z의 m/z 델타 범위에 속하

는 모든 m/z 값을 구합니다.
c 이러한 모든 m/z 값에 대해 표적 정량자 EIC 피크의 머무름 시간 창 내에 EIC가

정점을 갖는지 확인합니다.
d 이러한 피크가 가장 큰 성분을 가져와서 표적 성분으로 사용합니다.

3 시스템이 표적 성분을 찾지 못하면 2의 계수로 감소된 RT 창 크기 계수를 사용하여
고해상도 모드에서 전체 시료 디콘볼루션을 실행하여 재시도합니다. 고해상도 결과
는 캐시되며 일반 해상도 성분 목록에서 찾을 수 없는 표적 성분을 검색합니다. 고해
상도 결과의 자동 생성을 통해 이전에는 놓쳤던 많은 표적 성분을 식별할 수 있습니
다.

4 시스템은 동일한 RT 및 기본 피크 m/z를 공유하는 이중 성분을 검출하려고 시도합
니다. 이러한 성분 이중항이 존재하면 순도 추정치가 크게 아래쪽으로 편향될 수 있
습니다. RT 창 크기 계수가 너무 작으면 성분 이중항이 발생할 수 있습니다. 따라서
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시스템은 저해상도 모드에서 2의 계수로 증가된 창 크기 계수를 사용하여 전체 시료
디콘볼루션을 다시 실행하여 자동으로 복구를 시도합니다. 저해상도 결과는 캐시되
어 성분 이중항과 일치하는 모든 표적을 검색합니다.

5 모든 기여 성분, 즉 표적 정량자 m/z의 m/z 델타 범위 내에 스펙트럼 피크가 있고 머
무름 시간에서 표적 피크와 겹치는 모든 성분을 가져옵니다.

6 다음 공식을 사용하여 순도를 계산합니다.
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MS 한정자 계산

한정자 감응 비율(Rsp (%))은 다음으로 계산됩니다.

Rsp (%) =
Rsp(Q)
Rsp(Ref)

Rsp(Q) 한정자의 EIC/SIM에서 피크 감응

Rsp(Ref) 참조 신호에서 피크 감응

참조 신호는 처리 방법에서 설정된 파라미터에 따라 달라집니다(Compounds(화합물) >
Identification(식별) > Compound Table(화합물 테이블) 탭 및 
Compounds(화합물) > Identification(식별) > Qualifier Setup(한정자 설정) 탭).

정의된 화합물 Qualifier ratio reference
signal for compounds on TIC
signal(TIC 신호의 화합물에 대
한 한정자 비율 참조 신호)의 값

참조 신호*

TIC MS 기본 피크 SIM/EIC MS base peak SIM/EIC(MS 기본
피크 SIM/EIC) 
(TIC SCAN 또는 TIC SIM 피크의
MS 스펙트럼에서 가장 풍부한 이
온)

TIC TIC TIC

EIC 또는 SIM 관련 없음 EIC 또는 SIM

* OpenLab CDS 개정 2.6에서 TIC의 화합물의 경우 비율이 항상 TIC 감응에서 계산
되었습니다. 
개정 2.7 및 2.8에서는 TIC의 화합물의 경우 비율이 항상 기본 피크 EIC 감응에서 계
산되었습니다.
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9 시스템 적합성 계산

이 장에서는 분석 장비와 분석법의 성능을 평가하기 위해 OpenLab CDS에서 수행할 수
있는 작업에 대해 설명합니다.

시스템 적합성 평가   162

노이즈 결정   164
표준 편차의 6배를 사용한 노이즈 계산   165
피크 대 피크 공식을 사용한 노이즈 계산   165
ASTM 분석법에 의한 노이즈 계산   167
평균제곱근(RMS)을 사용한 노이즈 계산   168
신호 대 잡음비 계산   169
드리프트 및 변동잡음   171

피크 비대칭성 및 대칭성 계산   173

시스템 적합성 공식 및 계산   175

성능 테스트 정의   176
참고: 성능 테스트에 사용되는 머무름 시간   176
개요 성능 테스트   177
실제 피크 폭 Wx[분]   179
용량 인자(USP), 용량 비율(ASTM) k'   179
대칭 인자, 테일링 인자(USP)   180
컬럼당 이론 단수의 수 n   181
미터당 이론 단수의 수 N[-m]   181
상대 머무름, 선택성   181
분리능(USP, ASTM) R   182
분리능(USP 2022/EP/JP) Rs   182
피크 대 골짜기 비율(EP/JP)   182
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시스템 적합성 평가

시료 분석에 사용하기 전에 분석 장비의 성능과 일상적으로 사용하기 전에 분석법을 모
두 평가하는 것이 좋은 분석 관행입니다. 또한 일상적인 분석 전과 분석 중에 분석 시스
템의 성능을 확인하는 것도 좋은 생각입니다. OpenLab은 이 세 가지 유형의 테스트를
자동으로 수행할 수 있는 도구를 제공합니다. 기기 테스트에는 검출기 감도, 피크 머무
름 시간의 정밀도 및 피크 면적의 정밀도가 포함될 수 있습니다. 분석법 테스트에는 머
무름 시간 및 양의 정밀도, 선택성, 일상적인 작동 분산에 대한 방법의 견고성이 포함될
수 있습니다. 시스템 테스트에는 양 정밀도, 두 특정 피크 사이의 분리능 및 피크 테일링
이 포함될 수 있습니다.

실험실은 다음을 준수해야 할 수 있습니다.

• 우수 실험실 관리기준 규정(GLP)
• 우수 의약품 제조 및 품질 관리 규정(GMP) 및 현재 우수 의약품 제조 및 품질 관리

규정(cGMP)
• 우수 자동 실험실 관리기준(GALP)

실험실은 이러한 테스트를 수행하고 결과를 철저히 문서화할 것을 권장합니다. 예를 들
어 ISO9000 인증을 준수하기 위해 품질 관리 시스템의 일부인 실험실은 기기의 적절한
성능을 입증해야 합니다.

여러 번의 실행 결과를 취합하고 통계적으로 평가하기 위해 OpenLab CDS은(는) 결과
세트 요약 보고서를 생성하는 기능을 제공합니다. 이러한 요약 보고서에는 다양한 보고
서 템플릿을 사용할 수 있습니다(예: SequenceSummary_Extended.rdl). 필요에 따라
조정할 수 있습니다.

테스트는 규제 당국 및 독립 감사자가 일반적으로 인정하는 형식으로 문서화됩니다. 통
계에는 다음이 포함됩니다.

• 피크 머무름 시간
• 피크 면적
• 양
• 피크 높이
• 특정 높이에서의 피크 폭
• 피크 대칭성
• 피크 테일링
• 용량 인자(k´)
• 플레이트 수
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• 피크 사이의 분리능
• 이전 피크에 대한 선택성
확장된 성능 결과는 검량된 화합물에 대해서만 계산되므로 머무름 시간 및 화합물 이름
에 따른 특성화가 보장됩니다.

일반적인 시스템 성능 테스트 보고서에는 다음과 같은 성능 결과가 포함됩니다.

• 컬럼 세부 정보
• 처리 방법
• 시료 정보
• 수집 정보
• 신호 설명 및 바탕선 노이즈 결정
• 머무름 시간 또는 화합물 이름으로 레이블이 지정된 신호

또한 크로마토그램에서 검량된 각 화합물에 대해 다음 정보가 생성됩니다.

• 머무름/이동 시간
• k´
• 대칭성
• 피크 폭
• 플레이트 수
• 분리능
• 신호 대 잡음비
• 화합물 이름
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노이즈 결정

노이즈는 현재 신호의 시간 범위에서 데이터 포인트 값으로부터 결정할 수 있습니다. 노
이즈는 다음과 같은 방식으로 처리됩니다.

• 드리프트 선형 회귀의 표준 편차(SD)의 6배로
• 피크 투 피크(드리프트 보정)로
• ASTM 분석법(ASTM E 685-93)에서 결정한 대로
• 드리프트의 선형 회귀의 평균제곱근(RMS)으로

바탕선

H

W 50

그림 100: 피크 신호와 노이즈가 있는 크로마토그램

H 상단에서 바탕선까지의 피크 높이(노이즈를 통과하는 최상의 직선)

W50 반높이에서 피크 폭

참고 매우 작은 피크의 경우 애플리케이션에서 피크 종료 후의 머무름 시간을 발견하여 피크
폭이 마이너스가 될 수 있습니다. 이 코너의 경우 노이즈 값이 계산되지 않습니다.
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표준 편차의 6배를 사용한 노이즈 계산

시간노이즈

노이즈 = 6 x 표준 편차

선형 회귀는 현재 신호의 시간 범위 내의 모든 데이터 포인트를 사용하여 계산됩니다. 노
이즈는 다음 공식으로 계산됩니다.

N = 6 × Std
위치

N 6배 표준 편차 방식에 기반한 노이즈
Std 선택한 시간 범위에 있는 모든 데이터 포인트의 선형 회귀의 표준 편차

ag-textnode-version-id: 11016963723ag-textnode-base-id: 11016963723

피크 대 피크 공식을 사용한 노이즈 계산

시간

그림 101: 드리프트가 있는 피크 대 피크 노이즈의 그림
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먼저 피크의 시간 범위에 있는 모든 데이터 포인트를 사용하여 선형 회귀를 결정하여 드
리프트를 계산합니다. 시간 범위 내의 모든 데이터 포인트에서 선형 회귀선을 감산하여
드리프트 보정 신호를 구합니다.

그런 다음 공식을 사용하여 피크 대 피크 노이즈를 계산합니다.

N = I max  - I min

위치

N 피크 대 피크 노이즈
Imax 시간 범위에서 가장 높은(최대) Ix 값
Imin 시간 범위의 가장 낮은(최소) Ix 값
Ix 드리프트에 의해 보정된 신호의 강도(드리프트는 LSQ 공식을 사용하여

계산됨)

유럽 약전 계산의 경우 피크 대 피크 노이즈는 각 피크 옆에 있는 -10 및 +10배의 W50 범
위에 걸쳐 바탕 기준 신호를 사용하여 계산됩니다. 이 영역은 관심 신호와 대칭이거나 매
트릭스 신호로 인해 필요한 경우 비대칭일 수 있습니다.

20W 50

hn

그림 102: 바탕 시료의 크로마토그램에서 노이즈 결정

여기에서
20 W50는 W50의 20배에 해당하는 영역입니다.

hn는 20배 W50 영역에서 바탕선 노이즈의 최대 진폭입니다.
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ag-textnode-version-id: 11016972683ag-textnode-base-id: 11016972683

ASTM 분석법에 의한 노이즈 계산

시간dt

노이즈 = 
최대 피크 - 최소 피크

그림 103: ASTM 분석법에 의한 노이즈 결정

ASTM 노이즈 결정(ASTM E 685-93)은 미국 재료시험협회에서 정의한 액체 크로마토
그래피에 사용되는 가변 파장 광도계 검출기 테스트의 표준 관행을 기반으로 합니다. 시
간 범위의 크기에 따라 세 가지 유형의 노이즈를 구분할 수 있습니다. 노이즈 결정은 정
의된 시간 범위 내에서 피크 대 피크 측정을 기반으로 합니다.

• 주기 시간, t
장기 노이즈, 시간당 6~60주기 사이 주파수의 검출기 신호의 모든 무작위 변화에 대
한 최대 진폭. 장기 노이즈는 선택한 시간 범위가 1시간을 초과할 때 결정됩니다. 각
주기의 시간 범위(dt)는 10분으로 설정되어 선택한 시간 범위 내에서 최소 6주기를
제공합니다.
단기 노이즈, 분당 1주기보다 큰 주파수의 검출기 신호의 모든 무작위 변화에 대한
최대 진폭. 단기 노이즈는 10분에서 60분 사이의 선택된 시간 범위에 대해 결정됩니
다. 각 주기의 시간 범위(dt)는 1분으로 설정되어 선택한 시간 범위 내에서 최소 10주
기를 제공합니다.
초단기 노이즈(ASTM E 685-93에 포함되지 않음), 이 용어는 0.1분당 1주기보다
큰 주파수의 검출기 신호의 모든 무작위 변화에 대한 최대 진폭을 설명하기 위해 도
입되었습니다.
초단기 노이즈는 1분에서 10분 사이의 선택된 시간 범위에서 결정됩니다. 각 주기의
시간 범위(dt)는 0.1분으로 설정되어 선택한 시간 범위 내에서 최소 10주기를 제공합
니다.

• 주기 수, n
주기 수는 다음과 같이 계산됩니다.

여기서 t는 주기 시간이고 ttot는 노이즈가 계산되는 총 시간입니다.
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• 각 주기의 피크 대 피크 노이즈
드리프트는 먼저 시간 범위의 모든 데이터 포인트를 사용하여 선형 회귀를 결정하여
계산합니다. 시간 범위 내의 모든 데이터 포인트에서 선형 회귀선을 감산하여 드리프
트 보정 신호를 구합니다. 그런 다음 공식을 사용하여 피크 대 피크 노이즈를 계산합
니다.
N = I max  - I min

여기서 N은 피크 대 피크 노이즈이고, Imax는 시간 범위에서 가장 높은(최대) 강도 피
크이며, Imin는 가장 낮은(최소) 강도 피크입니다.

• ASTM 노이즈
ASTM 노이즈는 다음과 같이 계산됩니다.

여기서 NASTM는 ASTM 분석법에 따른 노이즈입니다.
선택한 시간 범위가 1분 미만인 경우 ASTM 노이즈 결정은 수행되지 않습니다. 범위
에 따라, 선택한 시간 범위가 1분보다 크거나 같으면 앞서 설명한 ASTM 분석법 중
하나를 사용하여 노이즈가 결정됩니다. 계산에는 주기당 최소 7개의 데이터 포인트
가 사용됩니다.

ag-textnode-version-id: 11016977163ag-textnode-base-id: 11016977163

평균제곱근(RMS)을 사용한 노이즈 계산
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선형 회귀는 현재 신호의 시간 범위 내의 모든 데이터 포인트를 사용하여 계산됩니다.

노이즈는 다음 공식으로 계산됩니다.

RMS = S
위치

RMS 표준 편차 분석법에 따른 노이즈
S 표준 편차

선택한 시간 범위에 있는 모든 데이터 포인트의 선형 회귀에 대한 표준 편차로, 선형 함
수 y(X)= a + bX를 사용합니다.

위치

a Y절편
b 기울기
N 불연속 관찰 수
Xi 독립 변수, ith 관측치

ag-textnode-version-id: 36028808035932171ag-textnode-base-id: 11016968203

신호 대 잡음비 계산

OpenLab CDS에는 신호 대 잡음비 계산에 대한 다양한 옵션이 있습니다. 알고리즘과 노
이즈 범위를 모두 선택할 수 있습니다.

6 시그마 또는
RMS 방법

신호 대 잡음비는 다음 공식을 사용하여 계산됩니다.
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그림 104: 신호 대 잡음비

피크 대 피크 또는
ASTM 방법

신호 대 잡음비는 다음 공식을 사용하여 계산됩니다.

S/N = 2H/h
위치

H 규정된 기준 용액으로 얻은 크로마토그램에 관련된 성분에 해당하는 피
크의 높이입니다.

h 주입 또는 바탕 적용 후 얻은 크로마토그램에서 바탕선으로부터 가장 큰
노이즈 변동의 절대값으로, 규정된 기준 용액으로 얻은 크로마토그램에
서 피크의 절반 높이에서 폭의 20배에 해당하는 거리에서 관찰되고 이 피
크가 발견되는 지점 주위에 동일하게 위치합니다.

유럽 약전의 정의에 따르면 신호 대 잡음비는 바탕 기준 신호와 S/N 비율
이 계산되는 피크가 포함된 시간 범위에 걸쳐 계산된 노이즈에 대해 계산
됩니다.

노이즈 범위 노이즈는 다음 시간 영역 및 신호에 대해 계산할 수 있습니다.

• 바탕 기준 신호에서 자동으로 결정된 시간 영역 절반 높이에서 피크 폭의 20배에 해
당하는 노이즈 범위.

• 동일한 신호 또는 바탕 기준 신호에서 자동으로 결정된 시간 영역 절반 높이에서 피
크 폭의 n배에 해당하는 노이즈 범위

• 동일한 신호 또는 바탕 기준 신호에서 고정된 시간 영역
• 동일한 신호 또는 바탕 기준 신호에서 피크 시작 또는 끝을 기준으로 한 시간 영역

자동으로 결정된 시간 영역은 다음 알고리즘 중 하나에 따라 계산됩니다.

• 기준 신호가 충분히 길지 않은 경우
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(EndTime - StartTime < N*W50)
• StartTime = 신호의 시작 시간
• EndTime = 신호의 종료 시간
N = 피크의 절반 높이에서 폭의 배수(약전에 따라 5~20 사이)

• 기준 신호가 충분히 길지만 피크가 시작 시간에 너무 가깝게 위치한 경우
(tR-(N/2)*W50 < 기준 신호의 시작 시간)
• StartTime = (기준 신호의) 시작 시간
• EndTime = StartTime + 20*W50

• 기준 신호가 충분히 길지만 피크가 종료 시간에 너무 가깝게 위치한 경우
(tR+(N/2)*W50 > 기준 신호의 시작 시간)
• EndTime = (기준 신호의) 종료 시간
• StartTime = EndTime - N*W50

• 기준 신호가 충분히 길고 피크가 기준 신호의 시작 시간 및 종료 시간으로부터 충분
히 멀리 떨어져 있는 경우
(tR-(N/2)*W50 > starttime, tR+(N/2)*W50 < endtime)
• StartTime = tR - (N/2)*W50,
• EndTime = tR + (N/2)*W50

여기에서
tR는 머무름 시간입니다,

W50는 절반 높이에서 피크 너비입니다.

N은 피크의 절반 높이에서 폭의 배수입니다(약전에 따라 5~20 사이).

바탕 참조 신호는 현재 주입 전에 마지막으로 수집한 바탕(시료 유형 Blank(바탕) 또는
Double blank(더블 바탕))에서 동일한 검출기로 수집한 신호입니다. MS 데이터의 경우,
극성, 게인, fragmentor 전압, 스캔 유형 및 이온 모드가 동일해야 합니다.

ag-textnode-version-id: 9007210271722635ag-textnode-base-id: 11016981643

드리프트 및 변동잡음

드리프트 및 변동잡음은 처리 방법에서 신호 대 잡음비를 선택한 경우 계산됩니다. 선택
한 노이즈 계산 유형에 관계없이 계산됩니다.

드리프트 드리프트는 선형 회귀의 기울기로 제공됩니다. 드리프트는 먼저 시간 범위의 모든 데이
터 포인트를 사용하여 선형 회귀를 결정하여 계산합니다. 시간 범위 내의 모든 데이터 포
인트에서 선형 회귀선을 감산하여 드리프트 보정 신호를 구합니다.
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기울기 = 드리프트

시간

선형 회귀

노이즈 = 6xStd Std = 표준
편차

그림 105: 표준 편차의 6배로 노이즈에 대한 드리프트

곡선 공식:

y(X) = a + bX
위치

N 불연속 관찰 수
Xi 독립 변수, ith 관측치
Yi 종속 변수, ith 관측치

계수:

변동잡음 변동잡음은 ASTM 노이즈 주기에서 중간 데이터 값의 피크 대 피크 노이즈로 결정됩니
다(표준 편차의 6배를 사용한 노이즈 계산 페이지 165 참조).

변동잡음

시간dt

노이즈 = 
최대 피크 - 최소 피크

그림 106: ASTM 분석법에 의해 결정된 노이즈의 변동잡음
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ag-textnode-version-id: 11016986123ag-textnode-base-id: 11016986123

피크 비대칭성 및 대칭성 계산

비대칭성 피크 비대칭성은 피크 높이의 10%에서 피크 반폭을 비교하여 계산합니다.

AS 비대칭성 10%

W10 피크 높이의 10%에서 피크 폭

Wf, 10 피크 높이의 10%에서 피크 폭의 앞쪽 절반입니다.

W f, 10

그림 107: 피크 비대칭성 계산

대칭성 대부분의 약전에서 피크의 대칭 인자는 피크 반폭을 5%에서 비교하여 계산합니다.
OpenLab에서는 이 계수를 계산하여 테일링 인자로 저장합니다(대칭 인자, 테일링 인자
(USP) 페이지 180 참조). OpenLab에서 대칭성은 다음 모멘트 방정식을 사용하여 적분
기에 의해 의사 모멘트로 계산됩니다.
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변곡점이 발견되지 않거나 변곡점이 하나만 보고되면 피크 대칭성은 다음과 같이 계산
됩니다.

ai 슬라이스의 면적

ti 슬라이스의 시간

Hf 전면 변곡점의 높이

Hr 후면 변곡점의 높이

H 정점 높이

피크 시작 피크 종
료

바탕선

시간

H

Hf
Hr

a1 a2 a3 a4

t1 t2 t3 t4

그림 108: 피크 대칭성 인자 계산
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ag-textnode-version-id: 9007210271731595ag-textnode-base-id: 11016990603

시스템 적합성 공식 및 계산

다음 수식은 다양한 시스템 적합성 테스트의 결과를 획득하는 데 사용됩니다. 결과는
성능+노이즈 및 확장 성능 보고서를 사용하여 보고됩니다.

주어진 정의에 대해 ASTM 또는 USP가 지정된 경우, 해당 정의는 해당 참조에 명시된
정의를 따릅니다. 그러나 여기에 사용된 기호는 참조에 사용된 기호와 동일하지 않을 수
있습니다.

이 문맥에서 사용되는 참조는 다음과 같습니다.

• ASTM: 섹션 E 685 - 93(2021)
• USP: 미국 약전, XX. 개정, 943 - 946페이지

USP 2022: 미국 약전, USP-NF 2022 3호
• EP: 유럽 약전, 11판
• JP: 일본 약전, 18판



9 시스템 적합성 계산
성능 테스트 정의

176

ag-textnode-version-id: 18014409523545099ag-textnode-base-id: 11014063115

성능 테스트 정의

ag-textnode-version-id: 11017040779ag-textnode-base-id: 11017040779

참고: 성능 테스트에 사용되는 머무름 시간

피크 성능은 로드된 데이터의 모든 적분 피크와 수동으로 적분된 새로운 피크에 대해 계
산할 수 있습니다. 애플리케이션은 내부적으로 계산된 피크 모델 머무름 시간을 사용하
여 피크 특성 및 컬럼 성능 값을 계산합니다. 이는 주입 결과, 크로마토그램 또는 보고서
에 표시된 머무름 시간과 약간 다를 수 있습니다. 피크 모델 머무름 시간은 보고할 수 있
습니다(보고 도움말에서 시스템 적합성에 사용되는 데이터 필드 참조 또는
PeakModelRT 검색).

참고 아래 그림에 표시되고 피크 적분기에 의해 결정되는 머무름 시간(RT)이 반드시 가장 높
은 데이터 포인트와 연관되는 것은 아닙니다. 머무름 시간은 일반적으로 포물선 보간 모
델을 사용하여 계산됩니다. 즉, 머무름 시간 RT는 가장 높은 데이터 포인트의 머무름 시
간보다 작거나 클 수 있으며 높이도 가장 높은 데이터 포인트보다 높거나 낮을 수 있습니
다.
피크 모델 머무름 시간은 노이즈의 간섭을 피하기 위해 신호를 평활화하여 계산합니다.
그 후 피크의 RT에 가장 가까운 가장 높은 데이터 포인트가 결정됩니다. 이 데이터 포인
트의 RT가 피크 모델 머무름 시간으로 사용됩니다.
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RT 주입 결과에 표시된 머무름 시간

A 성능 계산에 사용되는 피크 모델 머무름 시간

ag-textnode-version-id: 18014409523554187ag-textnode-base-id: 11014072203

개요 성능 테스트

표 10: OpenLab CDS의 약전 값

USP EP JP 정의 주입 결과의
컬럼 이름

보고에 사용되는 필드

대칭 인자 또
는 테일링 인
자

대칭 인자 대칭 인자 테일링 Peak_TailFactor

분리 계수 - 분리 계수 선택성 Peak_Selectivity
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USP EP JP 정의 주입 결과의
컬럼 이름

보고에 사용되는 필드

상대 머무름 상대 머무름 - RRT 화합물 사용: RRT EP Peak_RelativeRetTime_EP

상대 머무름
시간(RRT)

조정되지 않은
상대 머무름 시
간

조정되지 않
은 상대 머무
름 시간

RRT 화합물 사용 RRT Peak_RelativeRetTime

USP 2022:
분리능

분리능 분리능 Resol.USP
2022
Resol.EP
Resol.JP

Peak_Resolution_EP
Peak_Resolution_JP

USP: 분리능 - - Resol.USP Peak_Resolution_USP

이론 단수의
수(효율성)

- - 플레이트 USP Peak_TheoreticalPlates_USP

USP 2022:
플레이트 단
수(효율성)"

플레이트 단수
(효율성)

플레이트 단
수(효율성)

EP 플레이트
JP 플레이트
플레이트 USP
2022

Peak_TheoreticalPlates_EP
Peak_TheoreticalPlates_JP

신호대 잡음
비

신호대 잡음비 신호대 잡음
비

P2P 또는 ASTM 노이즈 계산 사
용:

6SD 또는 RMS 노이즈 계산 사
용:

S/N Peak_SignalToNoise

피크 대 골짜
기 비율

피크 대 골짜기
비율

피크 대 골짜
기 비율

P/V 비율 Peak_PeakValleyRatio
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ag-textnode-version-id: 11016999435ag-textnode-base-id: 11016999435

실제 피크 폭 Wx[분]

Wx = 전체의 x% 높이에서의 피크 폭
위치

Wt 변곡점을 통과하는 탄젠트를 바탕선과 교차하여 얻은 탄젠트 피크 폭,
4 시그마

W4.4 높이의 4.4%에서의 폭(5 시그마 폭)
W5 높이의 5%에서의 폭(테일링 피크 폭)으로, USP 테일링 인자에 사용됨
W10 높이의 10%에서의 폭
W50 높이의 50%에서 폭(실제 절반 높이 피크 폭 또는 2.35 시그마).

W - 50%

W - t

W - 5%

그림 109: 높이의 x%에서의 피크 폭

ag-textnode-version-id: 11017003915ag-textnode-base-id: 11017003915

용량 인자(USP), 용량 비율(ASTM) k'

tR 피크의 머무름 시간[분]

t0 보이드 시간[분](처리 방법에 제공된 대로)
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ag-textnode-version-id: 11017021835ag-textnode-base-id: 11017021835

대칭 인자, 테일링 인자(USP)

참고 대칭 인자(USP, EP, JP)는 테일링 인자(USP)와 동일합니다. 둘 다 지능형 보고에서
"Peak_TailFactor"로 사용할 수 있습니다. 표 10 OpenLab CDS의 약전 값 페이지 177
을 참조하십시오.

H

W

W

T

5% H

시간

바탕선

R

T

50

5

f

W

그림 110: 성능 파라미터

S 대칭 인자, 테일링 인자(USP)

H 피크 높이

tR 머무름 시간

f 피크 높이의 5%에서 측정한 피크 전면과 tR 사이의 거리(분)

W50 높이의 50%에서 피크 폭[분]

W5 피크 높이의 5%에서 피크 폭[분]

Wt 탄젠트 피크 폭
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ag-textnode-version-id: 11017027339ag-textnode-base-id: 11017027339

컬럼당 이론 단수의 수 n

탄젠트 분석법(USP, ASTM):

tR 머무름 시간

Wt 탄젠트 폭[분]

반폭 분석법(ASTM, EP, JP, USP 2022):

tR 머무름 시간

W50 절반 높이에서 피크 폭[분]

ag-textnode-version-id: 11017008395ag-textnode-base-id: 11017008395

미터당 이론 단수의 수 N[-m]

n 이론 단수의 수

l 컬럼의 길이[cm](처리 방법에 제공된 대로)

ag-textnode-version-id: 11017031819ag-textnode-base-id: 11017031819

상대 머무름, 선택성

선택성 선택성은 첫 번째 피크를 제외한 모든 신호 피크에 대한 알파 값을 계산합니다. 인접한
모든 피크 쌍(피크 1과 2, 피크 1의 tR < 피크 2의 tR)에 대해 선택성은 다음과 같이 계산
됩니다.

k'(x) 피크 x에 대한 용량 인자: (tRx-t₀)/t₀
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상대 머무름(EP) RRT(EP)는 RRT 기준 피크가 정의되고 식별된 경우에만 계산할 수 있습니다. 알파 값은
피크가 RRT 기준의 왼쪽에 있는 경우 1 미만이고, 피크가 RRT 기준의 오른쪽에 있는 경
우 1을 초과합니다.

ag-textnode-version-id: 11017017355ag-textnode-base-id: 11017017355

분리능(USP, ASTM) R

탄젠트 분석법(피크 1 및 2와 관련, 피크 1의 tR < 피크 2의 tR, tR(분))

tR 머무름 시간

Wt 탄젠트 폭[분]

ag-textnode-version-id: 11017012875ag-textnode-base-id: 11017012875

분리능(USP 2022/EP/JP) Rs

분리능(USP 2022), 분리능(JP) 및 분리능(EP)은 반폭 방법으로 계산됩니다(성능 보고
서에 사용된 해상도).

tR 머무름 시간

W50 절반 높이에서 피크 폭[분]

ag-textnode-version-id: 11017036299ag-textnode-base-id: 11017036299

피크 대 골짜기 비율(EP/JP)

피크 대 골짜기 비율(주입 결과의 p/v 비율)은 피크 분리의 품질을 나타내기 위해 계산됩
니다. 유럽 및 일본 약전(EP, JP)을 사용하여 계산됩니다.
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참고 이 값은 고급 적분 파라미터에서 설정한 피크 대 골짜기 비율과 다릅니다!

피크 대 골짜기 비율은 골짜기로 구분된 피크에 대해 계산됩니다.

PV = 피크 높이 / 골짜기 높이
피크의 왼쪽과 오른쪽에 골짜기가 있는 경우, 전면과 테일 모두에 대해 피크 대 골짜기
비율이 계산됩니다. 최소 P/V가 표시됩니다.

H

H

H

H H
P1

P2

V1 V2

P3

피크 1 피크 2 피크 3

피크 1의 경우:

피크 2의 경우:

피크 3의 경우:

위치

PV 피크 대 골짜기 비율
PVF 피크 대 골짜기 비율, 전면
PVT 피크 대 골짜기 비율, 테일
HPx 피크 x의 높이
HVx 골짜기 x의 높이

피크에 골짜기로 구분되는 여러 개의 숄더가 있는 경우, 각 숄더에 대해 피크 대 골짜기
비율이 계산됩니다.

골짜기의 정의:

• 두 개의 연속된 피크 사이에 높이와 시간이 공유되는 구간입니다.
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• 바탕선은 두 개의 연속된 피크 간에 공유됩니다.
• 절대 바탕선 높이는 10-5보다 큽니다.

피크 대 골짜기 계산은 항상 절대값을 사용합니다. 따라서 하나 이상의 피크가 음수인 경
우에도 피크 대 골짜기 비율은 항상 양수로 표시됩니다.

참고 너무 적은 수의 데이터 포인트로 구성된 신호의 경우 피크 대 골짜기 비율이 계산되지 않
습니다.
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