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分光光度計のユーザープログラム化
User-PrOgrammable UV-VIS Spectrophotometer

]哩化学機器分析装置である分光光度計は化学分析の分析手段として広く普及して

おり,また使用目的もl吸光分析,反射測定,色彩計許など多L岐にわたっている｡一

方分析のtl勧化に対する要望も急増している｡このため従来の分光光度計はマイク

ロコンピュータ化を進め,分析機能を増やすこ･とで対処Lてきたが,必ずしもすべ

ての分析目的を満足させるものではなかった√､

ユーザ【が真に望む分析装置は,多機能形よりも白分の分析手段に対L操作が簡

単な,あるいは自動化された分析装置である√- この目的に応じて個々の分析機能を

ユニ､ソトプログラム化し､ユー川サーがBASIC言l治のプログラムで複数の分析機能を

組み介わすことのできるユMザMプログラマブルな分光光度計を製作したr_ン また,

BASIC言語を理解しなくても撞木的な分析が谷易に行なえるよう10純以__l二♂)分析プ

ログラムをあごっかじめ用意し,CRTとの対ご講によって操作を行なうようにしたリ ユ

【サーブログラム化のためベーシ､ソクレベル3を偉人Lたく,

パーソナルコンピュータの機能を持つ分光光度計としてチータのフ7イル,CRT

への表示など従来装置にはない持氏を持たせることができた｡

ll 緒 言

分光光度計はpHメータなどと同じ程度にi与l王式分析の手f受と

して広く普及している｡使用される分野とLては製糸会社に

代表されるi存液の吸光分析が大半を占めるr)一‾方茸を近のマイ

クロコンピュータf別御技術の発展に伴いデータ処J堅を中心と

する機能の大幅向上が図られた｡

しかし仲1々の機能を連動して【′1動化を卜4るまでには育って

し､ない｡そこで分析の自動化を目的とL,ユーザーーかBASIC

言語で分光光度計を臼由に音別御できるユ【サーフ‾ログラマフ､

ルな機能を持った装置について実用化を具体的に検討した｡

臣l マイクロコンピュータイヒ

最近のエレクトロニクス技術の著しい発斥引二伴い,分光光

度計のマイクロコンビュMタf別御が急速に普及した1)｡分光

光度計におけるマイクロコンピュータ処理の利点を人別する

と,(1)測定精度の向_L(2)機能の向上の2点となる｡

(1)測定精度のr‾戸口上

分光光度計は光検知器(主に光電了･増倍管)の出力電子充を用

いて,透過率,q及光度(透過度の逆数の自然対数変換値),外部

出力などの演算処理を行なうものであるが.従来の装置では

アナログ信号処理で行なっていた｡これらの正確度は回i格構

成中の調整バリオームによる所が多く,Lかもこれらの云弼幣

値は恒久的なものではなく経時的変動があり得る｡--一方マイ

クロコンピュータによるディ ジタル音寅第二処理では,一度正し

くプログラムされた演算は常に同一の結果を出す｡また,分

光光度計の基本的機構部であるi皮長設定機構部でもマイクロ

コンビュ【タ制御方法の場合にはオペレータによる設定吉呉差

や波長の読み取りエラーはなくなる｡このようにマイクロコ

ンピュータ処理は分光光度計の測定正確度又は再現件の向上

に大きく貢献している2)･3)

(2)機能の向上

マイクロコンピュータは元来ディ ジタル制御を目的とした
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ものである.､分光光度計の機構系は波長駆動機横糸に代表さ

れる.ようにすべてディ ジタル制御に置き扱えられるといえるっ

したがって,マイクロコンビュMタを内蔵した分光光度計が

従来の装置に比較L走頼通度の選択に日由度が増したり,ス

リソト設一定が止確に行なえるようになったことは当然の結果

である｡

むLろ殺人の機能として挙げるべきものにダブルビーム分

光光度計のバックグラウンド補止の自動化がある｡単に光学

的アンバランスの補jtだけでなく,セルブランクのスペクト

ル補二】とや,実際にi州立したい試料の槻光度スペクトルだけを

記録することも可能になった｡

以卜の利点は､分うと光度計を製作するメーカー側で機構系,

1盲仁も回雌の単純化という面で大きな貢献をLたが,ユーザー

側かご〕見れば従来の装置の機能が向卜した程度で特に画期的

な新托術というべきものは含まれていないといえる｡特にマ

イクロコンヒュー一夕という新技術はユーザーにとって非公開

な存イi三であり,ユーザーが内部の記憶メモり を利用Lてプロ

グラムを組み替えたり,【′一王分の目的に合ったプログラムを組

むことは全くできなかった｡

日 ユーザープログラマブル

′ヾ-ソナルコンピュータはユ【サー独自にR分個有のプロ

グラムを組むことかできるもので,BASICで代表される高級

言語を使用Lてプログラムを組むことができる｡

図1はマイクロコンピュータを内職した紫外可視城用の分

光光度計(巨卜立228形ダブルビーム分光光度計)で,特にパーソ

ナルコンピュータの機能を持つものである4)｡この装置の特

徴は,通ノ常は従来の分光光度計として使用するが,ユ】ザ】

フ`ログラマブルな二状態でも使用できることにある｡

図2は本装置のメモリマップをホす｡本装荷は分光光度計

の制御部を口カニパーソナルコンピュータ ベーシックマスターレ

*
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図l 日立228形ダブルビーム分光光度計 ユーザープログラム機能

を持った紫外可視分光光度計で,制御部はパーソナルコンピュータとしても使

用できる｡
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図2 メモリマップ 6DAF～6FCFのエリアには,分光光度計個有の

共通フラク1共通プログラムが格納され,ユーザーが自由に使用することがで

きる｡

ベル3 マークⅠⅠを使用している｡本パーソナルコンピュータ

はBASIC言語とともに機械吉吾が使用でき,分光光度計の機構

系制御,信号処王里,記録計出力処理などの高速制御を必要と

する部分を機械語でプログラム化した｡本パーソナルコンピ

ュータのメモリ空間は64kバイトであるが,より多くの機能を

持たせるため光度計制御用のプログラムを16kバイトずつの3

個のバンクに分けて同一アドレスに配置し,バンク切替方式

で交互にプログラムをアクセスしてし､る｡

電子原が入ると,まずBASICのイニシアライズが実行され,

拡張ROM(Read Only Memory)の第1のバンクを選びプログ

66

ラムを実行する｡第一のバンクに格納されているプログラム

はすべて機1城語で書かれており,分光光度計はi伎良の校正や

ベースライ ンの補正を自動的に行なう｡また､図2の中の

6DAF～6FCFの共通メモリ部に分光光度計を制御する共

通プログラムや現存の測定パラメータを格納する｡

イニシアライズが終了するとLOADERで第2,第3のバン

クに格納されたBASIC言語のプログラムをプログラムエリア

(図2グ)中のOF12～6DAFのアドレス部)に転送し,これを

実行する｡

これらの信号処理はすべてオペレーティングシステムで時

系列的な並列処琴によって行なわれる｡特にBASIC言語で作

成したプログラムは実行を一度中断(BREAK)し,ユーザー

が自由にプログラムを変更して再度スタートすることができ

るように共通メモリ部の内容をすべてユーザーヘ公開して

表l 専用プログラム ユーザープログラム用とLて公開Lている専用

プログラムで,ユーザーはこれらを自由に組み合わせて目白勺の分析を自動化す

ることができる｡

No. 項 目 個数 代 表 例

l
/〈ラメ一夕の

セットリセット
5り圃

測定モード,スキャンスピード

プロッタの移動位置

アクセサリ用出力端子のセット,リセット

2 データの読み出し 14個

測光値,三度長,経過時間

記憶データの測光値

アクセサリー用入力端子の状態

3 実行命令 24個

;皮長のセット

ハードコピー,プロッタ移動の実行

バルブの開閉

表2 拡張プログラム ユーザーが独自に製作するのが困難なプログラ

ムはあらかじめ完成LたプログラムとLて供給する｡

拡張プログラム 項 目 内 容

A 定量演算

)農度直読
C=血×Abs＋旦

一点検量線作成

検量緑曲り補正
数値入力による作表

標準試料による作表

相関 直線回帰,相関係数

統計計算 平均値,標準偏差.変動係数

B スペクトル解析

27皮長プログラム (WL2)-(WLl).(WL2)/(WLり

3波長プロクラム ピークハイト

3i皮長解析 ピークハイト 面積

ピーク自動検出 スペクトル,時間変化

一定間隔印字
一定三皮長間隔

一定時間間隔

微分スペクトル l,2.3,4次微分･

C レートアッセイ 一度記憶Lたデータをイ吏用

D 条件自動設定 20項目/ディスケット

E ユーザープログラム用
40文字画面用 ユーザープログラム

80文字画面用 自動スタート

F テざ一夕ファイル

ファイル 10項目/ディスケット

ロード 】0項目/ディスケット

四則演算 ＋-×÷,aA＋bB

G 色彩計算
色彩言十算

三刺激イ直,明度指数,

クロマティクネス指度,色度座標

色差
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いる1‥.

すなわち,BREAKキーか押され,NEW命令で制御フログ､

ラムか消きれても共池メモリ邦に記･忙Lていた共通プログラ

ムや分一光光度F汁のi判定二状態を′+ミすパラメータはそジ‾)ま王城/1

ている.｡jモ適メモリ部に記憶しているl勺?妄を人別すると,

(い洲;王mパラメー一夕,(2)州立チータ説+み｢11しJ】‾Jユーザー1関

数,(3)一美行指令,に分けJJれる-.

二れJ)の‾共辿メモリの格納番地やユーザー一例数の偉いム＼

‾如には実行命令の′実施‾方法キューーサー一に公】;りし,LかもBASIC

三言冶でl｢Ⅰ由にプログラムを組むことができるようにすること

で‾本システムはユーザープログラマブル化引司/ノた､

表】は本システムに才;いて共旭メモリに格納してし､る糾‾H

プログラムの代太例をまとめたもグ)である.｡

【l 機能の拡張

二れまで述べたユー1サーフロブラマフ'■ルな機能は,単にユ

ーザーーにとって7■=ロブラム作成の可▲f削イl三を上プーえただけでら■く,

メーカlr仰=二と一ノても機台巨拡搬にイJ■列な手指として仲川できるL_J

表2は表lにホすヤ川プログラムを仙川して作成したj‾jJこ舶

プログラムの例をホすしつ これ⊥ゝ〕の船艇プログラムはミニフロ

ソヒー1ディ スクを開いてロー1卜することができる.′.また､州

延条rチトや如こ舶フロク､うムのitL‡許ハうノーータをテ‾ィ スケリトに

フ7イルしてぉけば,ニクく【_叫かJ〕r土｢1垂心的に川一条什が設1去で

きる.､

図3はオへレークかキー人力L7二濃性仙ヒ光性請｢がノシ州L

た槻光度伯グ)糾イナせを5∴■､】二記帖L､CRTに検己It拙をn三桝Lた

もグ)の′､-ドコヒーで,すべてユーーサーープログラムにて作f戊

L7∴

図4はキ･一人力したf怨J空伯と工兵f州Lた岐光度仙を印′‾j,二しノ,

CRTにl自二根【叶棉検Ff言二組を作l叫L,f‖関係数を｢汁号?二して印′トL
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注:略語説明 Conc(濃度直喜売〉.Abs(q及光度)

図3 検量線の作画 試料濃度を入力すると検量綬を作成L,CRTに表

示する｢.

たものである.､また,CONC=(1/′K)米Abs十(一B/K)を印

ノj･:一i一るニヒで末匁l濃度試料の状J空(B/K)を楳呼子恭加法で求め

ることができる､_,図3の例の場でナの検-El‾モ鶴之､図4の例のf左竺度

仙ヒ=及光性･プ‾)組ふ†ナわーせrユ如何ナイスケリトに傑作されいつ

でい暮i腔.…ノ己Lみ州すことが叶能である｡

図5はl収)ヒ怯スペクトルを記惜し,所て右の2池上立間の伽枇

を符汁1Lた例を′J七す､_J

図6は所延の波上主区間グ‖吸収ヒー1-クを口軌■【三Ij従LLてr】′i′二Lた

例をホす. 一般に図3,図4の例にホすような油土引‾耶三での

Re阜rO古土i(〉nlin8‡l貼ニR*CO紙＋8

-Sl.2
(C耽) 胡7.2

lコ 0.Ol了3 : 8=-0.Sg17 三 r才¢.837?l; n零 21

126.0000

128.00(】0

･123.0000
120.0008

B=-0.5917 : r= 0.93771: n= 24

Conc= 57.923JIAbs＋( 34.271)

図4 回帰検量線の作画

試料二農度と吸光度のばらつきを一

次相関で求め相関区l及び相関係数

(｢)を出力表示する｡
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図5 面積計算のプログラム ベースラインが傾斜Lているスペクトル

を用い,吸収のピーク値や面積を求めるプログラムである｡試料はパン酵母の

イースト菌)容i夜で懸濁がはげLい｡
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｢丈帆 スヘクトルの処理演酎まデータの違が非常に多いこと,

スヘクトルの恒j向表ホに時間がかかること,(ピーク判延な

どグ))演算処理を独白に巧一案する必要があることなどの理由

でユーザー独自でプログラムを完成させるのがl有難な場でナが

多い.コ1寺に微分スペクトル演算に代表される波形処f削まデー

タの取り込ふH川桶などハーーードオリエントな制約が多く､二れ

ノ)の処躍Jユキ門のプログラマが作成Lたものを利用する‾んが

効ヰ川勺であると巧▲える(こ.本システムでは表2にホす.ように,

池上ミプログラム,微分スペクトル,テ】タ間の川別清算,色

彩計箆など､については.あらかじめプログラムを作成してあるJ

二れノブ〝)波形処理プログラムはそれぞれのディスケットに

i言亡陪Lてあり.また演算そのものもメモリに【〉一度記鎚Lたス

ヘクトルを梢いて行なう√,ディスナットの交換は過電北態で

行なえるので､一度スペクトルを記憶しておけば同一のデー

タを円いて微分,色彩1汁貸,州別満筒,データのフ7,イルな

どを市綾Lて演算することかできる.｡

田 繰返し操作のプログラム化

分光光度計のユ【ザ【にとって微分や四則満笥二などの特殊

機能ははとんど日常の分析には無線なもので,実際に仲用す

る紫躇かJブギ‾えると,(1)所誌波長の測光値を読む,(2)所定

池上引祁『のスヘクトルを記録する,の2項目が大半を.1i･める.っ
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図6 ピーク自動判定プログラム するどいピークは勿論.微細なピークも検出することができる｡試料は塩化ネオジウム水溶液
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スイッチを入れる｡

イ ニ シ ア ラ イ ズ

ユ ー ザ ー プ ロ グ ラ ム 自 動 ス タ ート

試料を
入れて匡至亘司キー

を押す｡

所定波長範囲 を1回 ス キ ャ ン す る｡

C R Tに ス ペクト ル を表示

記事景計に ス ペクト ル を記碍

記銀計のスペクト ル に わ く を 書 き こ む｡

所 定 の 2 波 長 で の 吸 光 度 を 印 字 す る｡

2波長 で の 吸光度 差 を k 惜 し 印 字 す る｡

基準吸光度催と比較し,良否を判定し,その結果を印字する0

図了 ユーザープログラムの一例 オペレータは試料をセットして

■■RETURN''キーを押すだけでよい｡個々の作業は勿論,全体の分析業務は全て

自動化できる｡

本システムではこれらの業務はユーザー関数として準備し

ている｡二大にそのプログラムの一部を示す｡

110 DTAl=USR2(480.0)

120 DTA2=USR2(370.0)

130 PRINT DTAl,DTA2,(DTA2▼DTAl)米25.3

ここに110,120行目は480nmと370nm(波長)での測光値を

読み出すプログラム,130行目は測光値及び2波長差の25.3倍

値を印字するものである｡

また,所定ブ皮長区間を自動スキャンし,スペクトルをCRT

及び記録計上に表示し′,わくを自動書き込みするという一連

の業務も,SCAN=USR3(6)という一行のプログラムにま

とめられている｡

ユーザーはこれらの単独のプログラムを継ぎあわせること

でユーザー専用のプログラムを作成することができる｡

図7はその一例のフローチャートである｡このユーザープ

ログラムを用いれば,オペレータは試料を入れて"RETURN''

キーを押すだけで良い｡また,測定条件などもユーザープログ

ラム上からすべて自動設定されるので,測定の度ごとに条件

設定が正しいかどうかチェックする必要がなくなる｡日常繰

返して操作する測定内容をこのようにプログラム化しておく

ことで,測定手順の間違いがなくなる｡この例のように一試

料の測定手順を図7に示すような測定手順で次々と自動的に

サンプリングして測定したい場合が多い｡

図8は製薬工業の分野で日常繰返して測定する品質管理用

分析作業をプログラム化した例を用いた測定データである｡

この測定では被検定試料を一定量溶解し,275nmと310nmの

2波長において[吸光度を求め,その吸光度差が規定の範囲に
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区18 2波長吸光度差測定の例 ヵフェインの吸収スペクトルを記録

し,検定量が規定の範囲にあることを調べるユーザープログラムの一例を示す｡

あるかどうかを検定している｡しかし,被検定試料の量が極

めて微量であること,溶媒の量は常に一定にしないと測定に

手間がかかること,などから試料溶液の膿度(重量比)は試料

ごとに変る｡したがって,測定して得られた吸光度差は濃度

によって補正し,正規化しなければならない｡

図8の実測例ではこれらの操作を･次の手順で操作させてい

る｡(彰ベースラインの補正,(む日付､試料名,標準試料の秤量

値(Ws)を入力し,標準試料をセットする｡く275nm,310nm

の2波長吸光度差を求めHsとする｡〉(参被検定試料の秤量値

(WT)を入力し,試料をセットする｡く330～200nmの範囲のス

ペクトルをCRT画面に表示し,記録計に記録する｡記録後,

測光軸と波長軸のわく を書き込む｡275nm,310nmの2波長

吸光度差を求めHTとする｡(HT/Hs)･(Ws/WT)･100を求め,

結果が95～105%の範囲であればgood,範囲以下であればtoo

low,範囲以上であればtoo highと表示し,実測吸光度ととも

に印字する｡〉④次の操作をオペレータに決めさせる｡く同種

の試料の場合は③へ,標準試料を変更する場合は(卦へ,ベー

スラインの再補正を行なう場合は(むへ戻る｡〉

以上の操作の内,.く 〉で囲われた操作はすべて自動的に行

なわれる｡また,同種の試料を続けて測定する際には,図8

の通り,重ね書きで記録され,しかも記録線の形状も実線,

点線,鎖線,破線と自動的に切り替わる｡いうまでもなく,

本プログラムを実行することで吸光度モード,分光器のスリ

ット幅,スキャンスピードなどの測定条件はすべて自動設定さ

れる｡プログラマは表1の専用プログラムと,一般のBASIC

プログラムの組み合わせることで,分光光度計の制御と画面

表示,記録計表示プログラムを作成してゆくことができる｡

69



380 日立評論 VOL.65 No.5(】983-5)

プログラム作成後は,常に同一の測定手段で操作を行なう

ことかでき,しかも操作途中には分光光度計個有の操作(波長

設定や走査開始手順)がいっさいなく,CRT画面との対話で

秤量値を入力するだけで良い｡

この実例は日常繰返し測定している操作を70ログラム化し

ただけでなく,分光光度計の操作を理解していなくても常に

正しい測定ができる利点がある｡

Ia 自動サンプリングのプログラム化

5章の例の場合でも,測定中は終始オペレータが装置につ

いている必要があり,省力化の目的には合わない｡

試料の自動サンプリングも含めた測定手順の自動化を行な

うためには,分光光度計だけの制御では不十分で,サンプリ

ング機構も含めたシステム構成が必要となってくる｡本シス

テムでは最大5個までの角形10Inmセルを並べ,これらのセル

をCPU制御信号で次々と入れ替える自動セル切替装置や,最

大100本まで試験管を並べ,これらの試験管から試料を次々

と自動吸引するサンプラなどが準備されており,目的に応じ

て選択できる構成になっている｡自動セル切替装置における

セル番号の指定プログラム,自動吸引サンプラの吸引時間の

指定,測光値読み出しまでの待ち時間(delay time)の指定な

どは各々ユーザー関数として関数化されており,ハードウェ

アの内容を知らなくてもプログラムが組めるようになってい

る｡二大に自動セル切替装置を用いたプログラムの実例を示す｡

200 FORJ=1TO5

210 CELL=USR3(J)

220 DTA=USR4(5.0)

230 PRINT DTA

240 NEXTJ

210行目はJ(1～5)番目のセルを光路にセットするプログ

ラム,220行目は光路にセットしたあと5秒間待ち時間をとっ

たあと測光値を読み出すプログラムである｡

上記の例に示したものは,本システム用に特別に設計製作

した自動セル切替装置や自動R及引サンプラを用いる場合にだ

け使用できる｡一方,分光光度計を測定器とし,測定系の自

動化を進める場合,光度計メーカーが用意した自動サンプリ

ング機構だけでは不十分で,分析目的や管王聖手順に合わせた

独自のサンプリング機構が必要となる場合が多し､｡例えば,

試料の混合,加熱,秤量なども含め自動化したい場合がある｡

しかし,光度計側から見れば,これらの用途をすべて満足さ

せる前処理システムを製作することは困難である｡

この要望を解決する手段として本システムでは外部入出力

用ターミナルを設け,ユーザープログラムの上から外部シス

テムのこ状態を読み取ったり,外部システムへ制御信号を送る

外部システム接続用端子と,外部の測定器(例えばマイクロ

コンピュータ才妾続可能な天秤)から測定値を読み取るための

RS-232C回線を準備している｡外部システム接続用端子には

5個の状態読み取り(＋5Vか0Vか)ラインと5個の制御信号

出力(＋5Vか0Vを出力する｡)ラインが24ピンのコネクタ内

に納められている｡ニ欠にその例を示す｡

400 EXT2=USR7(2)

410 ACC2=USR8(7)

420 1F ACC2=O GOTO410

400行目は外部システム接続用コネクタの2番端子を＋5V

に設定する命令で,この信号を受けて外部システムが起動し

試料を自動処理して試料光束にセットする｡410行目は7番端

子の+犬態を読む命令で,外部システムが試料のセットが完了
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した信号を7番端子に与えるのを読み出す命令,420行巨=ま

7番端子が＋5Vになるまで410行目の状態読み出し命令を繰

返す命令である｡この78ログラムを用いることで,未知の外

部システムと分光光度計が特定のフォーマットで信号をやり

とりし,システム全体として自動的に測定を行なうことがで

きるようになる｡

ところで,これまで例を挙げて述べてきた測定手順の自動

化やシステムの自動化は,本システムが初めて実現したもの

ではない｡過去にも分光光度計と前処≡哩装置を含めての自動

化プログラムは幾度も試みられ,‾ また実際に稼動もしている｡

しかし,従来のシステムでは全システムを制御するには専用

のコンピュータやシーケンスコントローラが必要で,分光光

度計はその中でも検出器としての役割に限られていた｡

本システムの特長は,分光光度計の制御部がそれ自体でパ

ーソナルコンピュータの機能を持ち,しかも外部システムの

制御や状態監視まで可能にしたことにある｡もちろん,分光

光度計の制御,測光値読み出しもユーザ【プログラム化して

いる｡ユーザーが自分の湖り定子順に従い前処理機構も含めて

プログラムを作成し,そのプログラムをミニフロッピーディ

スケットに登録しておくことができる｡

l】 結 言

今やマイクロコンピュータを内蔵していない理化学装置を

探すのが困難なほど広くマイクロコンピュータが普及した｡

しかしプログラムの内容や操作手順などはすべてメーカーが

独自に製作したもので,ユーザーには全く公開されていなか

った｡

今回報告した分光光度計は,共通プログラムの公開,外部

システム用人出力端子の制御70ログラムの公開,及びそれら

の基本プログラムのユーザー関数化を行なったもので,しか

も分光光度計の制御部自身がパーソナルコンピュータの能力

も合わせ持つ特長を持ち,今後のマイクロコンピュータ内蔵

機器の進むべき指針となるものである｡

本装置の開発を着手する時点では,世界中の分光光度計メ

ーカーがマイクロコンピュータの内蔵を実施し終えていた｡

しかしその実態は機能の向上がすべてで,ある意味ではメー

カー間での機能向上合戦を行なったにすぎなかったともし､わ

れている｡

本装置の開発に当り,最大の目標として掲げたテーマは,

装置をユーザープログラマブルなメ犬態にすることで,BASIC

言語を用い,基本となるプログラムをユーザー関数化するこ

とにあった｡本装置を初めとしてユーザープログラマブルな

装置が広く普及し,分析の精度向上,ラボラトリオートメシ

ョン化に寄与することを期待している｡
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