
Introduction to Migration Modelling
オプション機能 Fitting_module Part2

等温温度条件・2水準、溶出量実測データ 各1点から
アレニウス式の拡散式のみを算出します。

分配係数Kpfは既知、またはPowアプローチとし、Fitting計算は拡散式のみに限定しています。

（40℃と70℃の溶出量実測データ 各1点から 40℃～70℃の溶出試験を予測します。）
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この操作マニュアルを独習する前に、必ずお読みください。

この操作マニュアルは150ページありますが、すべてSML6.6の操作画面で説明しています。
150ページすべてについて解説・説明はしていませんが、説明のない部分の画面はなにをしているのか？
ご自分で考えながら最後まで読破してください。
説明文があるページは部分は画面を次々に送ると、パラパラ動画のような画面の動きを見ることができます。
Fitting_ModuleはSML6のOption機能の中で、操作の難易度が高いソフトウエアです。
当社でFitting_moduleの操作方法がどうしてもわからず、AKTSから操作マニュアルを支給されて初めて操作手順を理解することが
できました。Fitting_Moduleの機能を理解するにはこのマニュアルを読破することが必要です。

この資料はSML6のOption：Fitting_Moduleの独習するためにAKTS社が作成した操作トレーニング・マニュアルです。
下記の40，70℃の実測データ 2ファイルと解析SMLファイル_4ファイルがあれば独習することが可能です。
これらのファイルは最終ページに記載されています。
このファイルがご必要な方は パルメトリクスまでご連絡ください。メールに添付してお送りします。

“溶出温度条件が2水準で各温度条件で2点の実測データがあれば、アレニウス式で拡散係数を求めることが可能”としています。
この事例ではさらにシンプルな条件で初期濃度（0 min後の溶出量）をゼロとし、1点の実測値から拡散係数を求めています。
このような場合、MigrantとSimulant間の分配係数 KpfはPowアプローチ、あるいはKpf=既知とし、拡散係数のみを算出しています。
この事例では酢酸3，4％水溶液を疑似溶媒としており、Powアプローチが使うことができないので、分配係数は既知とし、
Kpf＝1を使用しています。
なお拡散係数と分配係数の２つを実測データから算出するには、各温度水準ごとに実測データは3個以上、必要です。
3個以上の実測データから拡散係数と分配係数を求める操作マニュアルも作成されています。
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SML6.6のオプション機能 Fitting moduleの操作トレーニング・マニュアル
Fitting_Moduleを独習するためのトレーニング・キットです。
溶出温度が40℃と70℃の2水準の実測データ2点から アレニウス式で拡散式を解析します。

03：下段のような40,70℃溶出試験データが得られたとします。このデータから拡散式と分配係数を求めます。
初期値は 0と仮定しているので、実際には各温度で溶出量データは1点ということになります。

File名
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04: クリックして Package を Open します。
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05: Package SAN 24h at 40C.sml ファイルをクリックして Open をクリックします。
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この事例では拡散係数Dpのみを解析します。
分配係数を実測データから予測することはしません。
今回のように初期値の0データ以外の実測データが
1点の場合は、分配係数はPowアプローチ または
分配係数は既知とします。
この事例では疑似溶媒が酢酸3%,or 4%のため
Powアプローチは選択できません。

この事例では拡散係数Dpのみを解析します。
分配係数を実測データから予測することはしません。
Powアプローチが選択できないので、分配係数は
既知としてKpf＝1を定義します。
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07:Layer1はアクリルニトロル_コポリマー 厚み300μm 
Migrantはアクリルニトリル 濃度 15ppm
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08:Layer1の拡散係数は 1E‐11
ContactMediumの拡散係数は 0.0001に設定する。
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09:Layer1の拡散係数は knownを選択して 1E‐11
ContactMediumの拡散係数は 0.0001に設定する。
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10:Layer1の拡散係数は Interporation based on Tgを選択

した場合、4.60E‐12（40℃）となります。
この拡散係数Dpは ガラス転移点温度 97℃ とMigrantの
アクリルニトリルの分子量53.06g/molによって決定されます。

これで拡散係数をknownとして1E‐11と仮定したことは現実
的な値とそれほど違っていないことになります。
あくまで説明のためにTｇ点によるDp値を説明しただけで
実測値からのDp値の決定は Dp Known を選択します。
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11：実測値からのDp値の決定は Dp Known を選択します。
設定する暫定値は 拡散係数が既知の値と仮定しています。
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12：Diffusion Coefficinent値は 4.6E‐12と入力します。

ただし1E‐11の値でも構いません。

Tg温度から予測した 4.6E‐12 の値でも 1E‐11 の値でも
実測値にFitting計算すれば、Fitting後に到達する溶解濃度
は同じなので、推定されるDp値は同じ値になります。
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13：40℃_1日間の溶出予測データを表示する設定です。
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14：40℃_1dayを設定して OKをクリックします。
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15：40℃_1day後の溶出量は0.006981mg/kgになりました。
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16：40℃_1dayの溶出曲線を表示したまま、Iso_40℃,1d を
クリックして赤枠の設定選択内容を表示させます。
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17：設定選択の Import Migration を選択します。
目的は40℃,1dayの実測溶出曲線（データ点数2個）をimportするためです。
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18：Import Migration をクリックすると溶出実測データファイルから
を選択してImportします。

Importすると下記の赤線枠が表示されます。
Columnの番号をセットし、Timeの0.1secなどを適切な単位に変更します。
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19：Column 1は Time（時間）ですが、時間単位はhoursです。
18ページ～20ぺージで適切な単位を選択します。
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21：column3 は濃度です。濃度の単位はmg/kg です。
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22：設定が完了したら OKをクリックします。
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25：拡散係数を既知とした溶出曲線から実測溶出量はずれています。
実測値と溶出曲線が一致するようにFitting計算をします。
実測値と溶出曲線が一致した時の拡散係数が目的とする拡散係数です。
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31：このコマンドにより回帰計算モードになります。
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32：Refreshをクリックします。
Dp既知値は 4.6E‐12 になっています。

Fitting計算するパラメータは Layer1のDp（拡散係数）です。
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33：Optimize（回帰計算を開始）をクリックします。
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48：Fitting_modeのサムネールの赤曲線が飽和したこ
とで回帰計算が終了したことを示します。
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49：回帰計算が終了したとき、拡散係数が3.17E‐12に
なりました。 ここで計算結果をsaveします。
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50：saveするファイル名を設定して、saveをクリックします。
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51：All stepsを選択します。
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52：OK を選択します。
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55:次に70℃の実測データを読み込みます。
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56: 70℃の実測データはOpen_Packageをクリックします。
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58: 70℃の実測データをopenして読み込みます。
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59: 70℃の実測データを読み込まれました。
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63: 70℃の実測データを読み込まれました。
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64: 70℃の実測データを読み込まれました。



2023/7/2 65

63: 40℃ ⇒ 70℃と設定します
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66: 70℃における拡散係数を設定するのですが、
Interporation based on Tg ではなく Knownを選択します。
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67: 既知値を入力します。
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68: 暫定値を既知値として 8.5E‐11 を入力します。
この数値はどこから、どのような根拠で得られたのでしょうか？
暫定値なのでどのような数値でも構わないのですが！
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69：
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64: 70℃_2hrsの実測データ値にフィットした結果
Dｐ値は 3.30Ｅ－１１となりました。
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120: Create Global Package が 40℃条件で算出したDpのPackage と
70℃条件で算出したDpのPackageを一体化する機能であり、
アレニウス式の拡散式を計算する最も重要な機能です。
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