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このガイドでは…
このガイドには、LC/MS データに対する Agilent MassHunterワークステーショ
ン ソフトウェア – 定性分析  の使い方を学習するための情報が含まれています。 

実習を始める前に、6 ページの「実習を開始する前に」の説明を読んでください。

実習 1 定性分析の基礎の学習

この実習では、定性分析プログラムの多くの機能の一部を学習します。使用す
るデータタイプに関わらず、これらのタスクは重要です。

実習 2 化合物の検出と同定

最初の2つのタスクでは、複雑なマトリックス中の低濃度サルファ剤を検出およ
び同定し、TOFとQ-TOFの両データに対して化学式を作成します。TOFとQ-TOF
の両データを用いた、タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionも行い
ます。トリプル四重極データでも、これらのタスクを実行できます。

実習 3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行

これらのタスクでは、定性分析メソッドの設定および実行方法を学習します。ま
た、解析や化合物同定を自動化するためのメソッド編集も学習します。その後、
データファイルを開くときに、メソッドから自動的に処理を実行します。そし
て、ワークリストを用いて自動化を実行するメソッドの作成も学習します。各
タスクは異なるワークフローを使用して行います。

実習 4 定性分析のウィザード

定性分析プログラムには複数のウィザードがあります。これらのウィザードは、
特定タスクの実行に必要な一連のステップをガイドします。

［クロマトグラムピークの同定］ウィザード - このウィザードは、［クロマトグ
ラムピーク調査（解析レポートなし）］処理の実行前に変更するメソッドエディ
タのさまざまなセクションとタブをガイドします。

［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザード - このウィザードは、
［Molecular Featureによる検出］アルゴリズムおよび［データベース検索］アル
ゴリズムの実行前に変更するメソッドエディタのさまざまなセクションとタブ
をガイドします。
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実習 5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析

データファイルが全イオン MS/MS モードで測定された場合、プログラムは［化
学式による化合物の検出］アルゴリズムの実行時にフラグメントイオンを評価
することができます。

リファレンス

この章では、定性分析プログラムに関する基本の一部を学習します。

最新情報

B.06.00

• 化合物あたり２つまでのトリガーを持つトリガー MRM データファイルのサ
ポートが追加されました。

• CE-TOF データファイルをサポートします。

• 全イオン MS/MS モードで作成されたデータファイルをサポートします。

• 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルで、式による検出アル
ゴリズムを使用すると、化合物に対するフラグメント確認を実行できるよう
になりました。

• 化合物詳細表示で化合物をレビューできます。化合物詳細表示に４つのウィ
ンドウが追加されました。

• 化合物詳細表示では、各クロマトグラムタイプおよびスペクトルタイプに対
して、異なるライン設定を定義できるようになりました。

• 積分による化合物の検出アルゴリズムが追加されました。

• 化学式の作成アルゴリズムで、フラグメントスペクトルピークに化学式の注
釈を付けることができるようになりました。フラグメントの注釈は、化合物
検索アルゴリズムに基づき注釈を付けるスペクトルを選択します。

• クロマトグラムデコンボリューションにより検出された化合物に対して、化
学式の作成アルゴリズムを実行できるようになりました。

• 化学式の作成アルゴリズムで、同じ化学式で電荷キャリアが異なるヒットを
グループ化できるようになりました。

• 化学式の作成アルゴリズムが変更され、各電荷キャリアの最大ヒット数を入
力できるようになりました。

• 任意のユーザースペクトルから化合物を作成できるようになりました。これ
らの化合物に対する化合物検索アルゴリズムは「スペクトル抽出」です。
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• 結果をデータファイルに保存する場合、すべての化合物結果を保存するか、
各化合物に対して結果の一部だけを保存するかを選択できるようになりま
した。ユーザークロマトグラムとユーザースペクトルは常にすべて保存され
ます。

• CEF ファイルのフォーマットが変更され、より多くの情報が含まれるように
なりました。

• m/z およびイオン種の情報が、スペクトル同定結果テーブルの第１レベルで
表示できるようになりました。

• 化学式の作成アルゴリズムで、複数の電荷キャリアイオン種を指定できるよ
うになりました。

• スペクトル同定テーブルが変更されました。列にフィルタを追加することが
できるようになり、また、行を削除することができるようになりました。

• ピークに化学式とイオン種のラベルを付けられるようになりました。

• スペクトル同定結果ウィンドウで、多数のエントリがある場合に、スペクト
ルの「ベスト」ラベルの変更が大幅に高速化されました。

• 式による検出アルゴリズムが .L および .XML ライブラリを使用して実行で
るようになりました。

• 化合物レポートで化合物クロマトグラムの重ね描きが指定できるようにな
りました。

• 化合物詳細表示で、化合物クロマトグラム結果ウィンドウに共溶出プロット
が表示できるようになりました。

• デフォルトの式の確認レポートテンプレート（FormulaConfirmationReport）
が変更され、色付きのフラグ（Tgt）列と、色付きのフラグ（Fl）列を含むフ
ラグメントテーブルが追加されました。

• 新しいピークモデリング（pMod）デコンボリューションアルゴリズムを使
用して、電荷状態デコンボリューションを実行できるようになりました。

• ２つのデコンボリューションスペクトルを使用してミラープロットを作成
できるようになりました。

• MFE 化合物を品質スコアでフィルタできるようになりました。
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実習を開始する前に
• ソフトウェアをインストールします。説明については、『インストールガイ

ド』を参照してください。

• インストールディスクからDataという名前のフォルダを、非圧縮形式でハー
ドディスクの任意の場所にコピーします。 

このフォルダには、実習に必要なデータファイルすべてが含まれています。
まず、.zipフォーマットからデータファイルを展開する必要がある場合もあ
ります。

注記
システムにある既存の実習用データファイルの使用は避けてください。ディス
ク上のオリジナルからコピーされており、自分以外には使用しておらず、変更
されていないデータの場合のみ既存データを使用できます。システムに既にあ
る実習用データファイルがディスク上のオリジナルファイルから変更されてお
り同一でない場合は、実習中に得られる結果がこのガイドで示される結果と一
致しなくなります。
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1 定性分析の基礎の学習
実習方法を示す表は、以下の3列に分けて表示されています。

• ステップ - 操作概要です。各自でプログラムを実行します。

• 詳細説明 - ステップの実行に必要な手順を示しています。

• コメント - 実習の各ステップに関するヒントや追加情報を記しています。
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定性分析の基礎の学習 1
すべてのデータの基本タスク
すべてのデータの基本タスク

タスク1. 定性分析プログラムを開く

このタスクでは、現在のメソッドを用いて複数のデータファイルを開きます。 

 

タスク1. 複数のデータファイルを用いて定性分析プログラムを開く

ステップ 詳細説明 コメント

1 定性分析プログラムを開きます。 

• データファイル 

sulfas-PosAutoMSMS、
sulfas-PosMS.d、
sulfas-PosTargetedMSMS.d を、 

\\MassHunter\Data フォルダま

たはファイルをコピーしたフォ

ルダから開きます。

a Agilent MassHunterの ［Qualitative 
Analysis B.06.00］ アイコン  をダブ

ルクリックします。 

［データファイルを開く］ダイアログ

ボックスが表示されます。

b フォルダ \\MassHunter\Data\LC また

はデモファイルを置いたフォルダに

移動します。

• sulfas-PosMS.dファイルには、MS

（TOFまたはQ-TOF）データが、

sulfas-PosAutoMSMS.dと

sulfas-PosTargetedMSMS.dファイル

にはMSとMS/MS（Q-TOF）の両方

のデータが含まれます。

• ウィンドウがアクティブの時に F1
キーを押すと、ウィンドウ、ダイア

ログボックス、タブに関するヘルプ

が表示できます。

• ［現在のメソッドを使用］ボタン

が選択されていることを確認し

ます。

• ［結果データの読み込み］チェッ

クボックスがオフになっている

ことを確認します。

• ［選択したメソッドでファイル

を開くときにする処理を実行］

チェックボックスがオフになっ

ていることを確認します。

図 1 ソフトウェアを開く際にデータファイルを開く
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1 定性分析の基礎の学習
タスク1. 定性分析プログラムを開く
c 〈Shift〉キーを押したまま、

sulfas_PosAutoMSMS、sulfas_PosMS.d、
sulfas-PosTargetedMSMS.dをクリックし

ます。

d ［開く］ をクリックします。

3つのデータファイルすべてが［デー

タナビゲータ］ウィンドウに表示さ

れ、1～3のクロマトグラムが［クロマ

トグラム結果］ウィンドウに表示さ

れます。

e ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［リストモード］アイコン  をク

リックします。

• 〈Ctrl〉キーを押しながら選択するこ

とで、連続していない複数のファイ

ルをリストから選択できます。

• この時点でメインウィンドウに表

示される内容は、これらのファイル

を開く前に使用されたメソッド、レ

イアウト、表示、プロット設定に

よって異なります。

• ［リストモード］アイコンをクリッ

クすると、アイコンの背景色がオレ

ンジ色に変わります。

図 2 定性分析メインウィンドウ

タスク1. 複数のデータファイルを用いて定性分析プログラムを開く（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク1. 定性分析プログラムを開く
2 メインウィンドウをデフォルト

ワークフローの［一般］に戻しま

す。デフォルトのメソッドとレイ

アウトが読み込まれます。

• 3 つのクロマトグラムすべてが

見えることを確認します。

a 必要に応じて［コンフィグレーショ

ン］>［ワークフローのコンフィグレー

ション］>［一般］をクリックします。

b ［ワークフロー コンフィグレーション］

ダイアログボックスで［ワークフロー

のデフォルトメソッドを読み込む］ボ

タンと［ワークフローのデフォルトレ

イアウトを読み込む］ボタンをクリッ

クします。［現在のメソッドを保存す

る］チェックボックスをオフにします。

［OK］ボタンをクリックします。

c ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［リストペインの最大数］アイコン隣の

下矢印をクリックし、3を選択します。

• ［一般］ワークフローに切り替えた

後でも、表示とプロット設定は同じ

ままです。表示とプロットの設定

は、各データタイプの［表示オプ

ション］ダイアログボックスから指

定します。表示オプションを変更す

るには、グラフィックウィンドウの

 ボタンをクリックします。

• [コンフィグレーション］>［ウィン

ドウレイアウト］>［レイアウトの

読み込み］をクリックして、レイア

ウトを変更することができます。

図 3 定性分析メインウィンドウのデータナビゲータ表示で一般ワークフローを選択したところ 

タスク1. 複数のデータファイルを用いて定性分析プログラムを開く（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

［リストペインの
最大数］アイコン

［表示オプション］アイコン

X ボタンをクリックすると、
このウィンドウが閉じます。

定性分析プログラムには、２種類の表示があります。ナビゲー
ション表示には、[データナビゲータ］ウィンドウがあります。
化合物詳細表示にはこのウィンドウはありません。
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1 定性分析の基礎の学習
タスク2. クロマトグラムの拡大/縮小
タスク2. クロマトグラムの拡大/縮小

このタスクでは、定性分析プログラムの拡大/縮小機能について学習します。

タスク2. クロマトグラムの拡大/縮小

ステップ 詳細説明 コメント

1 3つのクロマトグラムのうち1つの

みを拡大/縮小します（X 軸と Y 軸

両方）。

• その他を非表示にします。

• 最後のピークを2回拡大します。

• Y軸をオートスケールでもう 1回

拡大します。

• 1 回縮小して、前の倍率に戻し

ます。

• 元のクロマトグラムに完全に戻

します。

a 非表示にするクロマトグラムの

チェックボックスを［データナビゲー

タ］ウィンドウでオフにします。

b 最後のピークの領域を右クリックし、

ドラッグします。 

この段階で［ズーム中にY軸をオート

スケール］アイコン  が選択され

ていないことを確認します。 

c ステップbを繰り返します。

d ツールバーの［ズーム中に Y 軸をオー

トスケール］アイコン  をクリック

します。 

e 3 回目として最後のピークの領域を右

クリックし、ドラッグします。

定性分析プログラムにより、範囲の

最大ポイントに合わせて、Y軸が自動

的に拡大されます。

f ［ズーム解除］アイコン  をクリック

し、直前のズーム操作を取り消します。 

過去15回のズーム操作を取り消すこと

ができます。

g ［X軸とY軸のオートスケール］アイコ

ン  をクリックし、完全にズームを

解除します。 

• ［データナビゲータ］ウィンドウで

その行がチェックされていない場

合、その行の情報は定性分析プログ

ラムのすべてのウィンドウで表示

されません。［データナビゲータ］

ウィンドウでその情報のチェック

ボックスをオンにすると、情報は他

のウィンドウでも再度表示される

ようになります。

• ［スペクトルプレビュー］ウィンド

ウ、［MS スペクトル結果］ウィンド

ウ、［デコンボリューション結果］

ウィンドウ、［UV 結果］ウィンドウ、

および［結果の差］ウィンドウのス

ペクトルにもこれらのズーム機能

を使用できます。

• 選択したアイコンの背景色はオレ

ンジ色です。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク2. クロマトグラムの拡大/縮小
2 別々に拡大/縮小を実習します。

• X軸に沿ってのみ拡大します。

ヒント：X軸の値を右クリック

し、カーソルを左から右に移動

させます。

• X軸を部分的に縮小します。

ヒント：反対方向にカーソルを

移動させます。

• X軸のズームを完全に解除し

ます。

• Y軸に対して同じステップを繰

り返します。

a X 軸を拡大するには、水平の二重矢印

が表示されるまでX軸値にカーソルを

移動させます。

b X 軸値を右クリックし、新しいカーソ

ルをX軸全域で左から右にドラッグし

ます。 

c X軸を縮小するには、X軸値を右クリッ

クし、左から右にドラッグします。

d ［X軸のオートスケール］アイコン 

をクリックし、X軸のズームを完全に

解除します。 

a Y 軸を拡大するには、垂直の二重矢印

が表示されるまで Y軸値にカーソルを

移動させます。

b Y 軸の値を右クリックし、新しいカー

ソルを Y軸全域で下から上にドラッグ

します。 

c Y軸を縮小するには、Y軸値を右クリッ

クし、上から下に向かってドラッグし

ます。

d ［Y軸のオートスケール］アイコン 

をクリックし、Y軸のズームを完全に

解除します。

タスク2. クロマトグラムの拡大/縮小（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

水平二重矢印

X軸値を右クリッ
クすると新しい
カーソルが表示
されます。

Y軸値を右クリッ
クすると新しい
カーソルが表示
されます。

垂直二重矢印
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1 定性分析の基礎の学習
タスク3. クロマトグラムの固定
タスク3. クロマトグラムの固定

このタスクでは、クロマトグラムを固定します。クロマトグラムを固定すると、
他のクロマトグラムを表示するためにスクロールしても、固定されたクロマト
グラムは常に表示されたままとなります。

タスク3. クロマトグラムの固定

ステップ 詳細説明 コメント

• クロマトグラムを固定します。

• 3つのクロマトグラムすべてを

表示します。

• クロマトグラム表示リストを1に

設定していることを確認します。

• ［クロマトグラム結果］ウィンド

ウで、2番目のTICを選択します。

• このTICを固定します。

• クロマトグラム全域をスクロー

ルします。

• 固定を解除します。

a ［データナビゲータ］で、前のタスク

で非表示にしたクロマトグラムの

チェックボックスをオンにします。

b ［クロマトグラム結果］ウィンドウで、

ペインの最大数が 1に設定されている

ことを確認します。

c ［クロマトグラム結果］ウィンドウで、

2番目のTICを選択します。

d クロマトグラム内を右クリックし［固

定する］をクリックします。

e ［クロマトグラム結果］ウィンドウの

スクロールバーを用いて、クロマトグ

ラムのリスト全体をスクロールしま

す。2番目のTICは常に表示されます。 

f [クロマトグラム］>［固定を解除］を

クリックします。

• クロマトグラムを固定すると、

［データナビゲータ］ウィンドウの

固定されているクロマトグラムの

名前の隣に固定アイコンが表示さ

れます。

• 表示リストが1の場合でもクロマト

グラムを1つ固定した後は［クロマ

トグラム結果］ウィンドウに2つの

クロマトグラムが表示されます。こ

れは、固定したクロマトグラムに加

えて、1つのクロマトグラムを表示

することを意味しています。

• クロマトグラムを右クリックし、

ショートカットメニューの［固定

を解除］をクリックすることもで

きます。

図 4 ［クロマトグラム結果］ウィンドウでの固定したTIC
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定性分析の基礎の学習 1
タスク4. ウィンドウレイアウトの変更
タスク4. ウィンドウレイアウトの変更

このタスクでは、メインビューにウィンドウを移動させ、さまざまなウィンド
ウレイアウトを作成します。

タスク4. ウィンドウレイアウトの変更

ステップ 詳細説明 コメント

1 以下の、ウィンドウレイアウトを

変更します。

• ウィンドウサイズの変更。

• ウィンドウレイアウトの保存。

• レイアウトのロック解除。

• ［クロマトグラム結果］ウィンド

ウをフローティングに変更。

• ［クロマトグラム結果］ウィンド

ウの移動。

• ウィンドウ位置変更用ツールの

表示。

• ウィンドウのサイズを変更するには、ウィ

ンドウ間の境界線をドラッグします。

• ウィンドウレイアウトを保存するには

［コンフィグレーション］>［ウィンド

ウレイアウト］>［レイアウトの保存］

をクリックします。

• レイアウトのロックを解除するには、

［コンフィグレーション］>［ウィンド

ウレイアウト］>［レイアウトのロッ

ク］をクリックします。 

• ウィンドウをフローティング表示する

には、ウィンドウのタイトルバーを右

クリックし、ショートカットメニュー

から［Floating］をクリックします。

• ウィンドウを移動するには、ウィンド

ウのタイトルバーをクリックし、移動

したい位置にウィンドウをドラッグし

ます。 

• 位置変更ツールを表示するには、ウィ

ンドウを他のウィンドウの上にドラッ

グします。ウィンドウを別のウィンド

ウに重ねると、図 5 のように、プログ

ラムにはいくつかのレイアウトツール

が表示されます。

• レイアウトのロックを解除すると

［レイアウトのロック］メニュー横

のチェックマークは消えます。

• 位置変更ツールは、レイアウトの

ロックが解除されている場合に限

り使用できます。

• ウィンドウのタイトルバーをダブル

クリックすることでも、ウィンドウ

をフローティングに設定できます。

• ソフトウェアには、事前に作成され

たさまざまなレイアウトが用意さ

れています。それとは異なるレイア

ウトを読み込むこともできます。

• ソフトウェアには複数の異なる

ワークフローがあります。各ワーク

フローは異なるレイアウトを読み

込みます。異なるワークフローに切

り替えると、レイアウトも変更され

ます。

• BioConfirm プログラムがインストー

ルされている場合、さらにいくつか

の追加ワークフローとレイアウト

を使用できます。

図 5 ウィンドウ位置変更ツール
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド 19



1 定性分析の基礎の学習
タスク4. ウィンドウレイアウトの変更
2 ［クロマトグラム結果］ウィンド

ウの位置を変えます。

• ウィンドウを他のウィンドウの

上、左、右、下になるように移

動させます。

• 2つのウィンドウが上下に重な

るように移動させ、下のウィン

ドウのタブによってのみ使用で

きるようにします。 

• デフォルトレイアウトを復元し

ます。

• 小さなアイコンのいずれかの上にカー

ソルをドラッグすると、ドラッグして

いるウィンドウは他のすべてのウィン

ドウの上、右、下、または左に置かれ

ます。 

• 大きなアイコンの上にカーソルをド

ラッグします。大きなアイコンの端の

上にカーソルをドラッグすることで

も、他のウィンドウの上、右、下、左

にウィンドウを置くことができます。

• 2つのウィンドウを一緒にタブ付けする

には、大きなアイコンの中心にカーソ

ルをドラッグします。一緒にタブ付け

された2つのウィンドウには影が付けら

れます。マウスのドラッグを止めます。

2つのウィンドウが一緒にタブ付けされ

ます。

• ［コンフィグレーション］>［ウィンド

ウレイアウト］>［デフォルトレイア

ウトの復元］をクリックします。

• 位置を変更するには、ボックス内の

矢印の1つの上にカーソルを置く必

要があります。

• ［デフォルトレイアウトの復元］コ

マンドをクリックすると、一般ワー

クフローで使用されるレイアウト

が復元します。異なるワークフロー

を使用している場合、そのワークフ

ローで使用されるレイアウトを読

み込む必要があります。

タスク4. ウィンドウレイアウトの変更（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク5. 解析レポートの印刷
タスク5. 解析レポートの印刷

この実習または次の実習のタスクを実行した後に解析レポートを印刷する際に
は、この説明を参照してください。 

解析レポートには、クロマトグラムの抽出や積分、スペクトルの抽出、化合物
の検出、ピークスペクトルに関するデータベースの検索、またはピークスペク
トルからの化学式の作成の結果を含めることができます。 

タスク5. 解析レポートの印刷

ステップ 詳細説明 コメント

1 解析レポートの選択を変更します。

• 印刷するクロマトグラム、スペク

トル、またはテーブルのチェック

ボックスをオンにします。

• 印刷しないクロマトグラム、ス

ペクトル、またはテーブルの

チェックボックスの選択を解除

します。

a [メソッドエクスプローラ］ウィンドウ

で［レポート］>［解析レポート］を

クリックします。

b 印刷する追加選択項目のチェック

ボックスをオンにします。

c 印刷しないクロマトグラムとスペク

トルの選択を解除します。

• 解析レポートには、このセクション

で選択した情報のみが含まれます。 

• このセクションで選択されている

場合でも、結果データでその情報が

得られないときは、その結果はレ

ポートに含まれません。たとえば、

クロマトグラムを積分していない

場合、積分ピークテーブルはレポー

トに含まれません。

図 6 ［メソッドエクスプローラ］ウィンドウと［メソッドエディタ］ウィンドウの
［解析レポート］セクション

デフォルトでは、［メソッ
ドエディタ］ウィンドウ
はフローティングです。
定性分析プログラムのメ
インウィンドウから独立
したウィンドウとして表
示されます。ウィンドウ
を固定するには、ウィン
ドウタイトルを右クリッ
クし［Floating］をクリッ
クします。タイトルバー
をダブルクリックして
ウィンドウを固定するこ
ともできます。
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1 定性分析の基礎の学習
タスク5. 解析レポートの印刷
2 レポートを印刷します。 a 以下の複数の方法で、レポートを印刷

できます。

• メインメニューから［ファイル］>
［印刷］>［解析レポート］をクリッ

クします。

• メインツールバーから［プリンタ］

アイコンをクリックします。

• ［解析レポート］セクションが選択

されている状態で［メソッドエディ

タ］ツールバーの［解析レポートの

印刷］アイコン  をクリックし

ます。

• ［メソッドエディタ］の［解析レポー

ト］セクションをクリックし［解析

レポートの印刷］をクリックします。

• ［データナビゲータ］のデータファ

イルショートカットメニューから、

［解析レポート］をクリックします。

b ［レポート内容］を確認します。

c ［レポートの印刷］チェックボックスを

オンにして、プリンタを選択します。

d ［印刷プレビュー］チェックボックス

をオンにします。

e ［OK］ボタンをクリックします。

f レポートを確認します。

g ツールバーで［印刷プレビューを閉じ

る］アイコンをクリックします。

• ［メソッドエディタ］ツールバーの

［実行］アイコン  では、複数

のアイテムから実行する処理を選

択できる場合もあります。たとえ

ば、[メソッドエディタ］ウィンド

ウの［レポート］>［共通レポート

オプション］セクションに切り替え

た場合、[実行］アイコンでは4つの

異なる処理が使用可能です。矢印を

クリックすると、可能な処理のリス

トが示され、どの処理を実行するか

を選択できます。リストから違う処

理を選択すると、デフォルトの処理

が変更されます。［実行］ボタンを

クリックすると、現在のデフォルト

の処理が実行されます。

図 7 ［解析レポートの印刷］ダイアログボックス

タスク5. 解析レポートの印刷（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク6. 注釈の追加
タスク6. 注釈の追加

以下のグラフィックウィンドウにはイメージ注釈またはテキスト注釈を追加す
ることができます。

• クロマトグラム結果ウィンドウ

• MS スペクトル結果ウィンドウ

• スペクトル差異結果ウィンドウ

• デコンボリューション結果ウィンドウ

• UV スペクトル結果ウィンドウ

化合物詳細表示のみ

• 化合物クロマトグラム結果ウィンドウ

• すべてのクロマトグラム結果ウィンドウ

• 化合物 MS スペクトル結果ウィンドウ

• 化合物フラグメントスペクトル結果

タスク6. 注釈の追加

ステップ 詳細説明 コメント

1 クロマトグラム内の位置を選択し

ます。

a ［クロマトグラム結果］ウィンドウの

ツールバーで［注釈］ツール（ ）

をクリックします。

b 注釈を追加するクロマトグラムペイ

ンの位置にカーソルを移動します。

c 右クリックして［テキスト注釈の追

加］をクリックします。

• カーソルが十字線に変更されます。

このカーソルを使用して、注釈を追

加する正確な位置を選択します。 
•
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1 定性分析の基礎の学習
タスク6. 注釈の追加
2 ［テキスト注釈の追加/編集］ダイ

アログボックスにテキスト注釈に

関する情報を入力します。

a 注釈の［テキスト］を入力します。

b ［テキストの色］を選択します。

c ［向き］を選択します。

d ［フォントスタイル］と［フォントサ

イズ］を選択します。

e ［固定］または［フローティング］を

クリックします。［固定］を選択する

場合は、テキスト注釈のポインタのオ

プションを選択します。［フローティ

ング］を選択する場合は、相対位置を

設定します。位置の移動はグラフィッ

クウィンドウを使用するとより簡単

に変更できます。

f ［OK］をクリックします。

• クロマトグラムおよびスペクトル

には、複数の注釈を追加できます。

• ［注釈］ツールバーのアイコンを使

用して、注釈の削除や編集、あるい

はすべての注釈を選択することが

できます。

図 8 ［テキスト注釈の追加/編集］ダイアログと［クロマトグラム結果］ウィンドウ

タスク6. 注釈の追加（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

［注釈］ツールバーは、［注釈］ツールが選択されている場合にの
み使用できます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク6. 注釈の追加
3 ［クロマトグラム結果］ウィンドウ

で［範囲選択］ツールに切り替え

ます。最初に注釈を削除します。

a  アイコンをクリックしてすべて

の注釈を削除します。

b ［クロマトグラム結果］ツールバーの

（範囲選択）アイコンをクリック

します。

• ［クロマトグラム結果］ツールバー

では 5 つのツールを切り替えるこ

とができます。詳細は、オンライン

ヘルプを参照してください。5つの

ツールは以下の通りです。

• 範囲選択

• ピーク選択

• マニュアル積分

• クロマトグラムを進める

• 注釈

タスク6. 注釈の追加（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
MSのみのデータのタスク（TOF、Q-TOF、トリプル四重極）
MSのみのデータのタスク（TOF、Q-TOF、トリプル四重極）

TOFのMSデータと、Q-TOFまたはトリプル四重極のMSのみのデータを用いて、
これらのタスクを実行します。

タスク7. クロマトグラムの抽出（MSのみ）

このタスクでは、元のTICからクロマトグラムを抽出およびマージ（統合）します。 

タスク7. クロマトグラムの抽出（MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas-PosMS.dデータファイルの2

つの質量から、抽出イオンクロマ

トグラム（EIC）を抽出およびマー

ジします。

• m/z 値は 279.09102 と 311.08085 を

使用してください。

• 個別の質量からのピークを 1 つ

のクロマトグラムにマージ（統

合）します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、

sulfas-PosMS.d 以外のデータファイル

のチェックボックスをオフにします。

b 下記または右記のいずれかの方法で、

［クロマトグラムの抽出］ダイアログ

ボックスを表示します。 

• ［クロマトグラム］>［クロマトグラ

ムの抽出］をクリックします。

c 開いているデータファイルのリスト

で、sulfas-PosMS.dをクリックします。

d ［タイプ］リストボックスで、［EIC］を

選択します。

e ［m/z 値］フィールドで、

279.09102, 311.08085を入

力します。

f ［複数の質量を 1 つのクロマトグラム

にマージ］チェックボックスをオンに

して、EICをマージします（複数の EIC

を統合してひとつのクロマトグラム

として表示します）。

g ［OK］をクリックします。

h ［クロマトグラム結果］ツールバーで

［リストペインの最大数］が3に設定さ

れていることを確認します。

• 以下の方法でもクロマトグラムを

抽出できます。

• クロマトグラム内を右クリック

し、［クロマトグラムの抽出］を

クリックします。

• ［データナビゲータ］から、

sulfas_PosMS.dの［TICスキャン］

をハイライトした後、［TICス
キャン］を右クリックし［クロ

マトグラムの抽出］をクリック

します。

• ［すべて］のMSレベルまたは［MS］

のMSレベルを使用できます。

• 抽出後、抽出したクロマトグラムを

自動的に積分するように選択する

こともできます。

• マススペクトルからクロマトグラ

ムを抽出することもできます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク7. クロマトグラムの抽出（MSのみ）
図 9 ［クロマトグラムの抽出］ダイアログボックス

図 10 元のTICとマージされた抽出イオンクロマトグラム（EIC）
の比較

タスク7. クロマトグラムの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）
タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）

このタスクでは、クロマトグラムを積分する方法、積分パラメータを変更して
結果を変更する方法、各ピークのシグナル/ノイズ比を表示するさまざまな方法
を学習します。

タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.d TICクロマトグラム

を積分します。

• 以下のいずれかの方法で、sulfas_PosMS.d
クロマトグラムを積分します。

• メインメニューから［クロマトグラ

ム］>［クロマトグラムの積分］を

クリックします。

• クロマトグラムをハイライトしま

す。次に、クロマトグラムを右ク

リックし［クロマトグラムの積分］

をクリックします。

• ［データナビゲータ］で、

sulfas_PosMS.d >［ユーザークロマ

トグラム］セクションの［TIC ス
キャン］をハイライトします。次

に、［TIC スキャン］を右クリック

し［クロマトグラムの積分］をク

リックします。

• 積分では、default.mメソッドで選択

されている［一般］積分方式（イン

テグレータ）が使用されます。[メ

ソッドエディタ］ウィンドウの［ク

ロマトグラム］>［積分（MS）］>

［積分］タブで、この値を変更する

ことができます。

• デフォルトパラメータを用いた積

分では非常に小さなピークも検出

されることに注意してください。

図 11 ［データナビゲータ］のショートカットメニューと、積分された sulfas_PosMS.d のTIC
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定性分析の基礎の学習 1
タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）
2 タスク1で抽出した抽出イオンクロ

マトグラム（EIC）を積分します。

• ［EIC］ウィンドウ内を右クリックし、

［クロマトグラムの積分］をクリックし

ます。

• 抽出の設定時に［クロマトグラムの

抽出］ダイアログボックスで［抽出

時に積分］チェックボックスをオン

にすることができます。

3 積分したTICのフィルタパラメータ

を変更します。 
• MS データの［メソッドエクスプ

ローラ］から積分メソッドエディ

タウィンドウを表示します。

• スレッショルドを変更し、2つの

最大ピークのみ積分されるよう

にします。

a [メソッドエクスプローラ］から［クロ

マトグラム］>［積分 (MS)］をクリッ

クし、[積分］タブを表示します。

b ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。

c [ピークの最大数］セクションで、[ピー

ク数を高さベースで制限する］チェック

ボックスをオンにし、２を入力します。

• 現在のメソッドに保存されている

値から設定を変更すると、青色三角

形が表示されます。メソッドを保存

すると、三角形は消えます。

図 12 ［ピーク数を高さベースで制限する］がオンの状態の
［ピークフィルタ］タブ

4 クロマトグラムを再積分します。 a ［データナビゲータ］ウィンドウで［TIC
スキャン］をクリックします。

b [クロマトグラムの積分］アイコン 
をクリックします。

• これで、2 つの最大ピークのみが積

分されます。

図 13 ピーク数が限定された積分結果

タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）
5 シグナル/ノイズ比を計算します。

• sulfas_PosMS.d TICを選択します。

• 最初の［ピークラベル］を［面

積］に、クロマトグラフピーク

に対する 2 番目の［ピークラベ

ル］を［シグナル/ノイズ］に設

定します。

• ［メソッドエディタ］を開きます。

• ノイズ範囲に0.63～0.73を

用いて、積分したピークのシグ

ナル/ノイズ比を計算します。

a ［コンフィグレーション］>［クロマト

グラムの表示オプション］をクリック

します。

b ［クロマトグラム］タブをクリックし

ます。

c 最初の［ピークラベル］を［面積］に、

2 番目の［ピークラベル］を［シグナ

ル/ノイズ］に設定します。 
d ［OK］をクリックします。

e [メソッドエクスプローラ］で［クロマ

トグラム］>［S/N比の計算］をクリッ

クします。

f ［ノイズ範囲を指定］ボタンをクリッ

クします。

g ノイズ範囲として0.63 - 0.73
を入力し、［S/N 比の計算］アイコン

 をクリックします。

• ［クロマトグラム結果］ウィンドウ

で  アイコンをクリックして、

［クロマトグラムの表示オプショ

ン］ダイアログボックスを表示する

こともできます。

• シグナル/ノイズ比を計算する前

に、TICがハイライトされているこ

とを確認します。

• クロマトグラム上のノイズ範囲に指

定した部分が、［クロマトグラム結

果］ウィンドウに太字で描かれます。

図 14 ［面積］と［シグナル/ノイズ］のラベルが付いた

積分済みTIC

6 デフォルトメソッドの設定を復元

し、［メソッドエディタ］を閉じ

ます。

a 変更をキャンセルし、デフォルトメ

ソッドから値を復元するには、［メ

ソッドエディタ］ツールバーの［最後

に保存したファイルの値に復元］ボタ

ン  をクリックします。 
b ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

• シグナル/ノイズ計算の各アルゴリ

ズムの詳細はオンラインヘルプを

参照してください。

7 ピークラベルを［リテンションタ

イム］に戻します。

a ［コンフィグレーション］>［クロマト

グラムの表示オプション］をクリック

します。 
b ［クロマトグラム］タブをクリックし

ます。

c 最初の［ピークラベル］を［リテンショ

ンタイム］に、2 番目の［ピークラベ

ル］を［化合物ラベル］に設定します。

d ［OK］をクリックします。

• ［デフォルト］ボタンをクリックし

て、このダイアログボックスに元の

値を復元することもできます。

タスク8. クロマトグラムの積分（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
このタスクでは、クロマトグラムで指定したスペクトルを抽出します。特定の
データポイントからスペクトルを抽出したり、複数のデータポイントまたは範
囲の平均から平均スペクトルを抽出したりすることができます。このタスクで
は、スペクトル表示オプションの変更方法とバックグラウンドスペクトルの減
算方法も示します。

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dデータファイルの

0.79分のピークと最後のピークの

特定のデータポイントのスペクト

ルを抽出します。

• 0.7 ～ 1.0 分の範囲を拡大した後、

コメントで説明している方法の

いずれかを用いて、0.79分近辺の

ピークからスペクトルを抽出し

ます。

• ［スペクトルプレビュー］を開き

ます。

• 1.1 ～ 1.4 分の範囲を拡大した後、

1.22 分近辺ピークからスペクト

ルを抽出します。

• このスペクトルを［ユーザース

ペクトル］セクションにコピー

します。

• 表示を変更し、2つ以上のスペク

トルを表示します。

a 0.79 分のピークを拡大するには、0.70 分

のピークの上で右クリックし、1.0 分に

ドラッグした後、離します。 

b 0.79 分近辺のピークで、コメント列に

記載したいずれかの方法でスペクト

ルを抽出します。

c ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［オートスケール（ズーム解除）］アイ

コン  をクリックします。

d ［MS スペクトル結果］ツールバーの

［範囲選択］アイコン  をクリック

します。

e ［スペクトルプレビュー］を開くには、

［スペクトルプレビュー］ボタンをク

リックします。 

f 1.1～1.4分の範囲を拡大します。 

g 1.22 分近辺のピークで、コメント列に

記載したいずれかの方法でスペクト

ルを抽出します。スペクトルは［スペ

クトルプレビュー］ウィンドウに表示

されます。

h ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

でスペクトルを右クリックし［ユー

ザースペクトルにコピー］をクリック

します。

［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

は開いたままです。 

i 必要に応じて、［MSスペクトル結果］

ツールバーの［リストペインの最大

数］アイコン隣の矢印をクリックし、

２を選択します。

j ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

• ズームする場合［ズーム中に Y 軸を

オートスケール］アイコン  がオ

ンになっていることを確認します。

「オン」の場合、アイコンの背景色は

オレンジ色です。

• 以下のいずれかの方法でスペクトル

を抽出できます。

• クロマトグラムのデータポイン

トをダブルクリックします。 

• クロマトグラムのデータポイン

トをクリックした後、クロマトグ

ラム内を右クリックします。［MS
スペクトルの抽出］をクリックし

ます。［クロマトグラム分析の抽

出］ダイアログボックスが表示さ

れます。sulfas_PosMS.dファイルが

選択されていることを確認し［抽

出］をクリックします。

• スペクトルを初めて抽出する場合、

スペクトルを含む［MS スペクトル結

果］ウィンドウが表示され、スペク

トルのタイプとリテンションタイム

が［データナビゲータ］の［ユーザー

スペクトル］の下に表示されます。

• ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

が開いている場合、［スペクトルプレ

ビュー］ウィンドウにはマニュアル

で選択したスペクトルが表示されま

すが、そのスペクトルは［ユーザー

スペクトル］セクションには保管さ

れません。

• ［スペクトルプレビュー］がオンの場

合、新しいスペクトルを抽出すると、

前のスペクトルは上書きされます。
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1 定性分析の基礎の学習
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
図 15 sulfas_PosMS.dファイルの二つの積分されたピークから抽出したスペクトルを表示する

メインウィンドウ

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
2 sulfas_PosMS.dデータファイルで、

最後の積分ピークの指定範囲内の

すべてのポイントを平均したスペ

クトルを抽出します。

• 既存の［ユーザースペクトル］す

べてを削除します。

• クロマトグラムのズームを解除

します。

• ［スペクトルプレビュー］をオフ

にします。

• ［クロマトグラム］ツールバー

の［範囲選択］アイコンを使用

します。

• 範囲設定でピークを選択します。 

• 説明されているいずれかの方法

でスペクトルを抽出します。

a 削除するユーザースペクトルをハイ

ライトします（複数のスペクトルをハ

イライトするには〈Ctrl〉キーを使用

します）。

b 選択した［ユーザースペクトル］を右

クリックし［削除］をクリックします。

c ［削除］ダイアログボックスが表示さ

れる場合［はい］をクリックします。

d ［クロマトグラム結果］ウィンドウの

 をクリックして、ズームを完全に解

除します。 

e ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

を閉じます。

f ［クロマトグラム］ツールバーの［範囲

選択］アイコン  をクリックします。

g 最後の積分ピークの左側をクリック

し、ピークの右側までドラッグします。 

h 下記または右記のいずれかの方法で、

平均スペクトルを抽出します。

• ピークの範囲内を右クリックし、

ショートカットメニューから［MSス
ペクトルの抽出］をクリックします。 

• ［スペクトルの抽出］ダイアログボッ

クスの［抽出］をクリックします。

• ［データナビゲータ］ウィンドウの

ユーザースペクトル行を右クリック

して［削除］からでも、すべてのユー

ザースペクトルを削除できます。

• クロマトグラムの選択した範囲を

ダブルクリックしても、平均スペク

トルを抽出できます。

• ［メッセージボックスオプション］

ダイアログボックスから、クロマト

グラムを削除するときに、確認を求

められるかどうかを変更できます。

このダイアログボックスは［コン

フィグレーション］>［メッセージ

ボックスオプション］コマンドをク

リックすると表示されます。

• 複数のデータファイルが読み込ま

れている場合に限り、［スペクトル

の抽出］ダイアログボックスが表示

されます。

図 16 最後のピークの選択範囲から抽出した平均スペクトル

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
3 sulfas_PosMS.dデータファイルに

対して積分したピーク1とピーク2

の範囲を一緒に平均したスペクト

ルを抽出します。

• ヒント：［範囲選択］アイコンと

〈Ctrl〉キーを用いて、まず１つ

目のピーク範囲を選択します。

• 右記のいずれかの方法で、スペ

クトルを抽出します。

a ［クロマトグラム結果］ウィンドウの

タイトルバーをクリックします。［ク

ロマトグラム結果］ウィンドウがアク

ティブウィンドウになりますが、選択

したエリアは失われません。

b 〈Ctrl〉キーを押したままにします。

c 最初の積分ピークの左側をクリック

し、ピークの右側までドラッグします。 

d マウスを離します。

e 〈Ctrl〉キーを離します。

f 以下または右記のいずれかの方法で、

平均スペクトルを抽出します。

• いずれかのピークの選択範囲内を

ダブルクリックします。

• 2 番目のピークはステップ 2 で既に

範囲が選択されています。

• クロマトグラム内を右クリックし

た後、[MS スペクトルの抽出］をク

リックしてスペクトルを抽出する

方法もあります。［スペクトルの抽

出］ダイアログボックスが表示され

ます。［抽出］をクリックします。

図 17 複数の範囲から作成された、平均スペクトル

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
4 sulfas_PosMS.dのスペクトル表示

オプションを変更します。

• 小数点以下の桁数を現在の設定

より1桁大きく変更します。

• 元の桁数に戻します。

a [コンフィグレーション］>［MS およ

び MS/MS スペクトルの表示オプショ

ン］をクリックします。

b ［MSおよびMS/MSスペクトル］タブを

クリックします。

c m/z 値の［小数点以下の桁数］を現在

の設定より1桁大きく変更します。

d [スペクトルピークラベルオプション］

タブをクリックします。

e ［アバンダンス］を 2番目の［MS ピー

クラベル］として選択します。

f ［OK］をクリックします。

g aと bのステップを繰り返した後、［小

数点以下の桁数］を現在の設定より 1

桁小さく設定します。 

h [スペクトルピークラベルオプション］

タブをクリックします。

i ［式＆イオン種］を 2番目の［MS ピー

クラベル］として選択します。

j ［OK］をクリックします。

• ［MS スペクトル結果］ウィンドウで

［表示オプション］アイコン  を

クリックすることもできます。

• ラベルには 1桁多いm/zが表示され

ることを確認してください。

• ラベルには元の桁数が表示される

ことを確認してください。

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
5 MSピークスペクトルが抽出される

たびに、バックグラウンドスペク

トルを減算します。

• ［データナビゲータ］の［ユー

ザースペクトル］にあるスキャ

ンをすべて削除します。

• 0.0 ～ 0.25 分の範囲のバックグラ

ウンドスペクトルを抽出し、

［データナビゲータ］のバックグ

ラウンドスペクトルフォルダに

表示させます。

• 減算には現在のバックグラウン

ドMSスペクトルを使用します。

• クロマトグラムを積分し、積分

したピークを4つに制限します。

• 3番目の積分ピークのピークス

ペクトルを抽出します。

a ［データナビゲータ］の［ユーザース
ペクトル］にある、削除する［ユーザー
スペクトル］をハイライトします

（〈Ctrl〉キーを押す）。
b スペクトルを右クリックし［削除］を

クリックします。［はい］をクリック
します。

c カーソルを 0.0 分から 0.25 分までド
ラッグします。

d 範囲内を右クリックし、［MSスペクト
ルをバックグラウンドに抽出］をク
リックします。

e ダイアログボックスが表示されたら、
Sulfas_PosMS.d データファイルを選択
して［抽出］をクリックします。

f ［メソッドエクスプローラ］で［スペ
クトル］>［抽出(MS)］をクリックし
ます。

g ［ピークスペクトル抽出（MS）］タブを
クリックします。

h ［ピークスペクトルバックグラウンド］
で、MS スペクトルの［現在のバックグ
ラウンドスペクトル］を選択します。

i ［メソッドエクスプローラ］で［クロ
マトグラム］>［積分 (MS)］をクリッ
クします。

j ［ピークフィルタ］タブをクリックします。
k ［ピーク数を高さベースで制限する］

チェックボックスをオンにし、4と入
力します。

l メインメニューから、［クロマトグラ
ム］>［クロマトグラムの積分］>［ク
ロマトグラム全体］をクリックします。

m［クロマトグラム結果］ツールバーの
［ピーク選択］アイコン  をクリッ
クします。

n 3 番目の積分ピークを選択し、次のい
ずれかの方法でピークスペクトルを
抽出します。
• ピークをダブルクリックします。
• ピークを右クリックし、［ピークスペ

クトルの抽出］をクリックします。
• ［クロマトグラム］>［ピークスペク

トルの抽出］をクリックします。
• ［データナビゲータ］ウィンドウで

クロマトグラムを右クリックし、
［ピークスペクトルの抽出］をク
リックします。

• 手動でスペクトルを抽出する場合

に減算するスペクトルを設定する

には、［マニュアル抽出］タブで［手

動スペクトルバックグラウンド］を

選択します。このタブは、抽出され

るピークスペクトルには影響しま

せん。

• この処理の最後に、抽出したピーク

スペクトルすべてに対して、指定し

たバックグラウンドスペクトルが

自動的に減算されることを確認し

てください。

• バックグラウンドスペクトルを

バックグラウンドスペクトルフォ

ルダに移動させる別の方法は、以下

のステップのとおりです。

• 選択した範囲をダブルクリック

し、平均化したスペクトルを抽出

します。

• スペクトルウィンドウ内を右ク

リックし［バックグラウンドスペ

クトルに移動］をクリックします。 

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）
図 18 バックグラウンドが減算されたスペクトル

タスク9. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク 10. 質量差の追加
タスク 10. 質量差の追加

質量差は、スペクトルの 2 点間の差異を示します。以下のグラフィックウィン
ドウに質量差を追加できます。

• MS スペクトル結果ウィンドウ

• デコンボリューション結果ウィンドウ

化合物詳細表示では、２つのウィンドウに質量差を追加することもできます。こ
の表示の詳細については、142 ページの「タスク3. 化合物詳細表示で結果を確
認する」を参照してください。

修飾の質量差およびアミノ酸の質量差は［デコンボリューション結果］ウィン
ドウに表示されるデコンボリュートスペクトルに追加することもできます。修
飾またはアミノ酸が原因で質量が変更されている場合、質量差のラベルは修飾
またはアミノ酸になります。その他の場合は、単純な質量差をレポートします。

タスク 10. 質量差の追加

ステップ 詳細説明 コメント

1 前のタスクで作成されたピークス

ペクトルに質量差を追加します。

a ［MS スペクトル結果］ウィンドウで、

ツールバーの［質量差］ツール（ ）

をクリックします。

b ［質量差］ツールバーで質量差のタイ

プとして［ポイント - ポイント プロ

ファイル］を選択します。

c 質量差を追加するスペクトルペイン

の位置にカーソルを移動します。

d スペクトルの質量差の終了点まで

カーソルをドラッグします。カーソル

をドラッグすると、質量差の値が変化

します。マウスボタンを離すと、質量

差が追加されます。 

• MS スペクトルの抽出については、

31 ページの「タスク9. クロマトグラ

ムからのスペクトルの抽出（MSの

み）」を参照してください。

• カーソルが矢印に変更されます。こ

のカーソルを使用して、質量差の開

始点と終了点を選択します。 
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 10. 質量差の追加
2 質量差の色を別の色に変更します。 a 前のステップで作成した質量差をク

リックします。

b ［MS スペクトル結果］の質量差ツール

バーで［質量差のプロパティ］ボタン

（ ）をクリックします。

c （オプション）［開始 X］値と［開始 Y］
値を入力します。

d ［テキストの色］を選択します。

e ［フォントスタイル］と［フォントサ

イズ］を選択します。

f ［OK］をクリックします。

• スペクトルには複数の質量差を追

加することができます。

• ［質量差］ツールバーのアイコンを

使用して、質量差の削除や編集、あ

るいはすべての質量差を選択する

ことができます。

図 19 ［質量差の設定］ダイアログボックスと［MS スペクトル結果］ウィンドウ

タスク 10. 質量差の追加（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
LC/MS/MSデータのタスク（Q-TOFとトリプル四重極）
LC/MS/MSデータのタスク（Q-TOFとトリプル四重極）

タスク11. クロマトグラムの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）

このタスクでは、ピークを積分するために、MSデータのクロマトグラム1つと
MS/MSデータのクロマトグラム1つを抽出します。オリジナルのクロマトグラム
のTICにはMSとMS/MSの両データが含まれるため、積分できません。

タスク11. クロマトグラムの抽出（MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosTargetedMSMS.dデータ

ファイルのMSデータのTICを抽出

します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、

sulfas_PosTargetedMSMS.d のチェック

ボックスをオンにし、その他のデータ

ファイルのチェックボックスをオフ

にします。

b 下記または右のいずれかの方法で、

［クロマトグラムの抽出］ダイアログ

ボックスを表示します。 

• ［クロマトグラム］>［クロマトグラ

ムの抽出］をクリックします。

c ［開いているデータファイルのリス

ト］から、必要に応じて 

sulfas_PosTargetedMSMS.d をクリック

します。

d ［タイプ］が［TIC］になっていること

を確認します。

e ［MS レベル］リストから、［MS］をク

リックします。

f ［OK］をクリックします。

• 以下の方法でもクロマトグラムを

抽出できます。

• クロマトグラムを右クリックし、

［クロマトグラムの抽出］をク

リックします。

• ［データナビゲータ］から、［ユー

ザークロマトグラム］>［TIC MS
(すべて)］をクリックした後、［TIC
MS (すべて)］を右クリックし［ク

ロマトグラムの抽出］をクリック

します。

• マススペクトルを起点としてクロ

マトグラムを抽出することもでき

ます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク11. クロマトグラムの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
図 20 ［クロマトグラムの抽出］ダイアログボックス

2 MS/MSデータのプロダクトイオン

に基づく別のクロマトグラムを抽

出します。

• 今回は抽出したクロマトグラム

の積分を選択します。

a ステップ1のステップb～cを繰り返し

ます。 
b ［タイプ］にEICをクリックします。

c ［MSレベル］リストから［MS/MS］を

クリックします。

d ［スキャン］リストから［プロダクト

イオン］をクリックします。

e ［プリカーサイオン m/z］で、279.09100
を選択します。

f ［m/z値］テキストボックスに、

186.03299を入力します。

g ［抽出時に積分］チェックボックスを

オンにします。

h ［OK］をクリックします。

• ［m/z値］テキストボックスには、範

囲を入力することもできます（例

100 - 300など）。

図 21 元のTICとMSデータのTIC、MS/MSデータのEICの比較

タスク11. クロマトグラムの抽出（MSとMS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）

このタスクでは、クロマトグラムを積分する方法、積分パラメータを変更して
結果を変更する方法、そしてMS/MSデータに対して積分したピークのS/N比を
計算するさまざまな方法を学習します。

オリジナルのQ-TOF TICクロマトグラムには、特定の順序になっていない可能
性のあるMSとMS/MSの両データが含まれるので、積分できません。

タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 右記のいずれかの方法で、

sulfas_PosTargetedMSMS.d データ

ファイルの TIC スキャンクロマト

グラムを積分します。

a TICスキャンクロマトグラムをハイライ

トし、以下のコマンドのいずれかを選

択し、クロマトグラムを積分します。

• メニューバーから［クロマトグラ

ム］>［クロマトグラムの積分］を

クリックします。

• ［クロマトグラム］ウィンドウ内を

右クリックし［クロマトグラムの積

分］をクリックします。

• ［データナビゲータ］ウィンドウで、

sulfas_PosTargetedMSMS.d >［ユー

ザークロマトグラム］>［TICスキャ

ン］を選択し、［TICスキャン］を右

クリックして［クロマトグラムの積

分］をクリックします。

• クロマトグラムの４つのピークが積

分されたことを確認してください。

• MSデータ、MS/MSデータ、UVデー

タ、ADC データに使用する積分を

［メソッドエディタ］ウィンドウで

選択します。

2 スレッショルドを変更し、積分す

るピークを減らします。

• スレッショルドを変更し、2つの

最大ピークのみ積分されるよう

にします。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウから［クロマトグラム］>［積分

（MS）］をクリックし［積分］タブを表

示します。

b ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。

c ［ピークの最大数］ボックスで、必要

に応じて［ピーク数を高さベースで制

限する］チェックボックスをオンに

し、２を入力します。

• 現在のメソッドに保存されている

値から設定を変更すると、青色三角

形が表示されます。メソッドを保存

すると、三角形は消えます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）
図 22 ［ピーク数を高さベースで制限する］チェックボックス
がオンの状態の［ピークフィルタ］タブ

3 クロマトグラムを再積分します。 d ［メソッドエディタ］ツールバーの 

ボタンをクリックし、新しい設定を用

いて積分します。

• これで、2 つの最大ピークのみが積

分されます。

図 23 ピーク数を制限して積分された TIC MS と MS/MS のクロマトグラム

タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）
4 右記のいずれかの方法で、

sulfas_PosTargetedMSMS.d データ

ファイルの EIC プロダクトイオン

クロマトグラムを積分します。

a EIC プロダクトイオンクロマトグラム

をハイライトし、以下のコマンドのい

ずれかを選択し、クロマトグラムを積

分します。

• メニューバーから［クロマトグラ

ム］>［クロマトグラムの積分］を

クリックします。

• ［クロマトグラム］ウィンドウ内を

右クリックし［クロマトグラムの積

分］をクリックします。

• ［データナビゲータ］ウィンドウで、

sulfas_PosTargetedMSMS.d >［ユー

ザークロマトグラム］>［EICプロダ

クトイオン］を選択し、［EICプロダ

クトイオン］を右クリックして［ク

ロマトグラムの積分］をクリックし

ます。

• クロマトグラムのすべてのピーク

が積分されたことを確認してくだ

さい。

• MSデータ、MS/MSデータ、UV デー

タ、GCデータ、ADCデータに使用す

るインテグレータは［メソッドエ

ディタ］ウィンドウの［積分］タブ

で選択します。MS データ、MS/MS
データ、UV データ、GC データ、ADC
データに対して、それぞれ異なるイ

ンテグレータを選択することがで

きます。

5 フィルタを高さフィルタに変更し、

絶対高さの制限値を設定します。

a ［メソッドエクスプローラ］から、［ク

ロマトグラム］>［積分 (MS/MS)］を

クリックし、［積分］タブを表示します。

b ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。

c ［フィルタをオン］で、［ピーク高さ］

をクリックします。

d ［高さフィルタ］で、［絶対高さ］チェッ

クボックスをオンにします。

• MS/MSデータのデフォルトにより、

MS/MS インテグレータが選択され

ます。

• 現在のメソッドに保存されている

値から設定を変更すると、青色三角

形が表示されます。メソッドを保存

すると、三角形は消えます。

6 クロマトグラムを再積分します。 e ［メソッドエディタ］ツールバーの

 アイコンをクリックし、新しい設

定を用いて積分します。

• 最大ピークのみが積分されたこと

を確認してください。

図 24 より大きいレッショルドを設定して積分されたTIC MSとMS/MSのクロマトグラム

タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）
7 プロダクトイオンのEICのシグナル

/ノイズ比を計算します。

• 最初の［ピークラベル］を［面

積］に、クロマトグラフピーク

に対する 2 番目の［ピークラベ

ル］を［シグナル/ノイズ］に設

定します。

• ［メソッドエディタ］を開きます。

• ノイズ範囲に0.0～0.76を用

いて、積分したピークのシグナ

ル/ノイズ比を計算します。

a ［コンフィグレーション］>［クロマト

グラムの表示オプション］をクリック

し、最初の［ピークラベル］を［面積］

に、２番目の［ピークラベル］を［シ

グナル/ノイズ］に設定します。［OK］
をクリックします。

b ［メソッドエクスプローラ］の［クロ

マトグラム］セクションで、［S/N比の

計算］を選択します。

c ［ノイズ範囲を指定］ボタンをクリッ

クします。ノイズ範囲として0.0 -
0.76を入力し、［S/N比の計算］アイ

コン  をクリックします。

• シグナル/ノイズ比を計算する前

に、EIC がハイライトされているこ

とを確認します。

• デフォルトの［ノイズ定義］アルゴ

リズムは［ピーク - ピーク］です。

各ノイズ定義に関する情報は、オン

ラインヘルプを参照してください。

• クロマトグラム上のノイズ範囲に指

定した部分が、［クロマトグラム結

果］ウィンドウに太字で描かれます。

図 25 MS/MS EICプロダクトイオンのシS/N比結果

8 現在のメソッドに保存されている

設定を復元し［メソッドエディ

タ］を閉じます。

a ［メソッドエクスプローラ］の［クロ

マトグラム］>［S/N 比の計算］セク

ションをクリックします。

b ［メソッドエディタ］ツールバーの［最

後に保存したファイルの値に復元］ア

イコン  をクリックします。

c ［メソッドエクスプローラ］の［クロ

マトグラム］>［積分 (MS/MS)］セク

ションをクリックします。

d  アイコンをクリックします。

e ［メソッドエクスプローラ］の［クロ

マトグラム］>［積分 (MS)］セクショ

ンをクリックします。

f  アイコンをクリックします。

g ［メソッドエディタ］を閉じます。

• 変更をキャンセルし、読み込まれ

たメソッドから値を復元するに

は、［メソッドエディタ］ツール

バーの［最後に保存したファイル

の値に復元］アイコン  をク

リックします。 

9 クロマトグラムのピークラベルを

［リテンションタイム］に戻します。 
a ［コンフィグレーション］>［クロマト

グラムの表示オプション］をクリック

します。

b 最初のピークラベルに［リテンション

タイム］を選択し、2番目のピークラ

ベルに［なし］を選択します。

c ［OK］をクリックします。

• ［クロマトグラム結果］ウィンドウ

で［表示オプション］アイコン 
をクリックして、［クロマトグラム

の表示オプション］ダイアログボッ

クスを開くこともできます。

タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）
10 オリジナルのクロマトグラムを除

き、すべてのクロマトグラムを削

除します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで［タ

イプによる並べ替え］を選択した場

合、［ユーザークロマトグラム］の下

で、オリジナルのクロマトグラムを除

きすべてのクロマトグラムをハイラ

イトします。ハイライトしたクロマト

グラムを右クリックし、［削除］をク

リックします。

b ［データナビゲータ］ウィンドウで

［データによる並べ替え］を選択した

場合、［ユーザークロマトグラム］の

Sulfas_PosTargetedMSMS.d データファ

イルセクションの下で、オリジナルの

クロマトグラムを除きすべてのクロ

マトグラムをハイライトします。ハイ

ライトしたクロマトグラムを右ク

リックし、［削除］をクリックします。

c ［削除］メッセージボックスが表示さ

れたら、［はい］をクリックします。

タスク12. クロマトグラムの積分（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出
（LC/MSとLC/MS/MS）

このタスクでは、クロマトグラムで指定したスペクトルを抽出します。定性分
析プログラムでは、特定のデータポイントからスペクトルを抽出したり、複数
のデータポイントまたは範囲の平均から平均スペクトルを抽出したりすること
ができます。 

このタスクでは、クロマトグラムを進める方法、スペクトル表示オプションの
変更方法、そしてバックグラウンドスペクトルの減算方法も説明します。

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 クロマトグラムを進め、

sulfas_PosTargetedMSMS.dの最後の

ピークのプリカーサイオンとプロ

ダクトイオンを表示します。

• 1.15～1.35分の範囲を拡大します。

• ［クロマトグラムを進める］アイ

コンを使用します。

• 約 1.15 分に始まるスペクトルを

レビューし、矢印を右に移動さ

せます。 

a ［データナビゲータ］ウィンドウで［TIC
MS (すべて)］クロマトグラムをクリッ

クします。

b 最後のピークを拡大するには、1.15 分

のピークの上で右クリックし、1.35分

にドラッグした後、離します。 

c ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

d ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［クロマトグラムを進める］アイコン

 をクリックします。

e ［クロマトグラムを進める］カーソル

を X 軸上の約 1.15 分に移動させ、ク

リックします。 

f スペクトル間を移動するには、キー

ボードの左右の矢印キーを押します。

• ［クロマトグラムを進める］ツール

は、特に MS/MS データでプリカー

サイオンとプロダクトイオンを識

別するのに便利です。

• ［クロマトグラム結果］ウィンドウ

でクリックする各ポイントのスペ

クトルは、自動的に開く［スペクト

ルプレビュー］ウィンドウに自動的

に表示されます。
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1 定性分析の基礎の学習
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
図 26 ［クロマトグラムを進める］アイコンで、1.204 分のMS/MSプロダクトイオンを表示

図 27 ［クロマトグラムを進める］アイコンで、1.210分のピークのMSスキャンを表示

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

クロマトグラムタイトルおよ
びスペクトルタイトルにフラ
グメンタ電圧を含める場合は
［クロマトグラムの表示オプ
ション］および［MS および
MS/MS スペクトルの表示オ
プション］ダイアログボック
スの［展開済み］チェックボッ
クスをオンにします。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
2 sulfas_PosTargetedMSMS.dデータ

ファイルの0.33分のピークと最後

のピークの特定のデータポイント

のスペクトルを抽出します。

• 0.3 ～ 0.4 分の範囲を拡大した後、

コメントで説明している方法の

いずれかを用いて、0.33分近辺の

ピーク（MS）の1つからスペクト

ルを抽出した後、谷（MS/MS）の

1 つからのスペクトルを抽出し

ます。

• 1.15 ～ 1.25 分の範囲を拡大した

後、1.23分近辺のピークの1つか

らスペクトルを抽出します（谷

からはまだ抽出しません）。

• 表示を変更し、3つ以上のスペク

トルを表示します。

a ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［範囲選択］アイコン  をクリックし

ます。

b ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

を閉じます。

c ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［オートスケール（ズーム解除）］アイ

コン  をクリックします。

d 最初のピークを拡大するには、0.3分の

ピークの上で右クリックし、0.4分にド

ラッグした後、離します。 

e 0.33 分近辺のピークから、コメントで

説明している方法のいずれかを用い

てスペクトルを抽出します。

f 0.34 分近辺の谷からスペクトルを抽出

します。

g ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［オートスケール（ズーム解除）］アイ

コン  をクリックします。

h 1.15～1.25分の範囲を拡大します。 

i 1.23 分近辺のピークから、コメントで

説明している方法のいずれかを用い

てスペクトルを抽出します。（谷のス

ペクトルはまだ抽出しません）。

j 必要に応じて、［MS スペクトル結果］

ツールバーの［リストペインの最大

数］アイコン隣の矢印をクリックし、

3を選択します。

• ズームする場合［ズーム中にY軸を

オートスケール］アイコン  が

オンになっていることを確認しま

す。オンの場合、アイコンの背景色

はオレンジ色です。

• 以下のいずれかの方法でスペクト

ルを抽出できます。

• クロマトグラムのデータポイン

トをダブルクリックします。 

• クロマトグラムのデータポイン

トをクリックした後、クロマトグ

ラム内を右クリックします。［MS
スペクトルの抽出］をクリックし

ます。［スペクトルの抽出］ダイ

アログボックスが表示されます。

sulfas_PosTargetedMSMS.dファイ

ルが選択されていることを確認

し［スペクトルの抽出］ダイアロ

グボックスの［抽出］をクリック

します。

• スペクトルを初めて抽出した時に、

［MSスペクトル結果］ウィンドウが

表示され、スペクトルが表示されま

す。［ユーザースペクトル］の下に

そのスペクトルのタイプとリテン

ションタイムが表示されます。抽出

したスペクトルは、すべて両方の場

所に表示されます。

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
図 28 最初のピークのMSスキャンとプロダクトイオンスペクトル、および最後のピークの

MSスキャンスペクトルが表示された定性分析プログラム

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
3 sulfas_PosTargetedMSMS.dデータファ

イルの最後のピークのプロダクトイ

オンスペクトルを抽出します。 

• ［スペクトルプレビュー］ウィン

ドウを表示します。

• リテンションタイム 1.237分の谷

からスペクトルを抽出します。

• このスペクトルをユーザースペ

クトルフォルダにコピーします。

• 表示を変更し、4つのスペクトル

を表示します。

• ［スペクトルプレビュー］をオフ

にします。

a メインツールバーの［スペクトルプレ

ビュー］アイコン  をクリックし

ます。

b 1.23 分近辺の谷からスペクトルを抽出

します。

c ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

でスペクトルを右クリックし［ユー

ザースペクトルにコピー］をクリック

します。

d ［MS スペクトル結果］ウィンドウの

［リストペインの最大数］で4を選択

します。

e ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

を閉じます。

• ［スペクトルプレビュー］が有効な

場合、手動で選択したスペクトルは

［データナビゲータ］の［ユーザー

スペクトル］セクションではなく、

［スペクトルプレビュー］ウィンド

ウに表示されます。

• ［スペクトルプレビュー］ウィンド

ウが開いている場合、新しいスペク

トルを抽出すると、定性分析プログ

ラムにより前のスペクトルが上書

きされます。

• クロマトグラムのスペクトルを素早

くレビューしたり、保存するスペク

トルを少なくしたい場合は［スペク

トルプレビュー］モードが便利です。

図 29 クロマトグラムの最後のピークのプロダクトイオンスペ
クトルを表示した［クロマトグラム結果］および［MS 
スペクトル結果］ウィンドウ

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
4 sulfas_PosTargeted.dデータファイ

ルから、最後のピークの指定範囲

内のすべてのポイントを平均した

スペクトルを抽出します。

• ズームを解除します。

• ［クロマトグラム］ツールバー

の［範囲選択］アイコンを使

用します。

• 範囲をピーク全体に設定します。 

• 説明されているいずれかの方法

でスペクトルを抽出します。

a ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［X軸とY軸のオートスケール］アイコ

ン  をクリックし、完全にズーム解

除します。 

b ［クロマトグラム］ツールバーの［範囲

選択］アイコン  をクリックします。

c 最後のピークの約1.21分をクリックし、

右の約1.229分の上にドラッグします。 

d 右記のいずれかの方法で、平均スペク

トルを抽出します。

e ツールバーの［リストペインの最大数］

アイコン隣の下矢印をクリックし、２

を選択します。

• クロマトグラム内の選択範囲をダ

ブルクリックすると、平均スペクト

ルを抽出できます。 

• あるいは、クロマトグラム内を右ク

リックし、ショートカットメニュー

から［MSスペクトルの抽出］をク

リックします。その後、［抽出］を

クリックします。

• 平均MSスペクトルと平均MS/MSス

ペクトルの両方が表示されます。

図 30 最後のピークの選択範囲から抽出した平均スペクトル

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
5 sulfas_PosTargeted.dデータファイ

ルのピーク1と4の範囲を一緒に平

均したスペクトルを抽出します。

• ヒント：［範囲選択］アイコンと

〈Ctrl〉キーを用いて、まず１つ

目のピーク範囲を選択します。

• 右記のいずれかの方法で、スペ

クトルを抽出します。

a 〈Ctrl〉キーを押したままにします。

b 最初のピーク左側の約 0.3 分をクリッ

クし、右側の約 0.33分の上にドラッグ

し、マウスを離します。

c 〈Ctrl〉キーを離します。

d 以下または右記のいずれかの方法で、

平均スペクトルを抽出します。

• いずれかのピークの選択範囲内を

ダブルクリックします。

• 2 番目のピークはステップ 4 で既に

範囲が選択されています。

• スペクトルを抽出するには、クロマ

トグラム内を右クリックした後、

［MS スペクトルの抽出］をクリック

してスペクトルを抽出する方法も

あります。［スペクトルの抽出］ダ

イアログボックスが表示されます。

［抽出］をクリックします。

• 選択範囲が青色で表示されます。こ

の範囲を使用すると、実際に使用さ

れた範囲として表示が青色から灰

色に変わります。

図 31 複数の範囲から作成された平均MSとMS/MSスペクトル

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
6 sulfas_PosTargetedMSMS.dから抽出

されたMS/MS TICのピークスペク

トルを抽出する際、バックグラウ

ンドスペクトルを減算します。

• ［データナビゲータ］の［ユー

ザースペクトル］にあるスキャ

ンをすべて削除します。

• ピークの開始とピークの終了の

スペクトルの平均であるバック

グラウンドスペクトルを抽出し

ます。

• 積分したピークのピークスペク

トルを抽出します。

a ［データナビゲータ］の［ユーザース

ペクトル］にあるスペクトルを右ク

リックし、［削除］をクリックします。

b ［削除］メッセージボックスで［はい］

をクリックします。

c イオン 279.09100 の積分された MS/MS

EICを 100 ～ 300 の m/z 範囲で抽出しま

す（40 ページの「タスク 11. クロマト

グラムの抽出（LC/MSと LC/MS/MS）」

を参照）。

d ［メソッドエクスプローラ］で［スペク

トル］>［抽出 (MS/MS)］を選択します。 

e ［ピークスペクトル抽出 (MS/MS)］タ

ブをクリックします。

f ［ピークスペクトルバックグラウン

ド］で［ピーク開始点と終了点のスペ

クトルの平均］をクリックします。

g ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［ピーク選択］アイコンをクリックし

ます。

h 0.8分のピークを選択します。

i 右クリックし［ピークスペクトルの抽

出］をクリックします。

• この処理の最後に、抽出したピーク

スペクトルすべてに対して、指定し

たバックグラウンドスペクトルが

自動的に減算されることを確認し

てください。

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
図 32 バックグラウンド減算されたプロダクトイオン（MS/MS）スペクトル

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
7 プロダクトイオン186.03396および

156.07760を指定して MS/MS EICプ

ロダクトイオンクロマトグラムを

抽出します。

• クロマトグラムの抽出時に積分

を実行しないでください。

a プロダクトイオンスペクトルを右ク

リックします。

b ［クロマトグラムの抽出］をクリック

します。

c ［タイプ］リストで［EIC］を選択します。

d ［抽出時に積分］チェックボックスを

オフにします。

e ［MSレベル］リストから［MS/MS］を

選択します。

f ［プリカーサイオン m/z］で［任意］を

選択します。

g m/z値のボックスに186.03396, 

156.07760を入力します。

h ［複数の質量を 1 つのクロマトグラム

にマージ］チェックボックスをオンに

します。 

i ［OK］をクリックします。

• 複数のm/z値を指定する場合、カン

マ区切りで入力します。

• 単一のm/z値を入力した場合、その

値は［詳細］タブで設定されている

［このクロマトグラムのm/zの範囲］

パラメータにより、自動的に範囲へ

変換されます。

図 33 プロダクトイオン EICに対する［クロマトグラムの抽出］

ダイアログボックス

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）
図 34 プロダクトイオン EIC 

8 ステップ６のプロダクトイオンス

ペクトル 279.091- ** を使用して 

MS/MS EIC を抽出します。

a ［MS スペクトル結果］ウィンドウで、

ピーク 279.09079 付近の範囲を選択し

ます。

b 〈Ctrl〉キーを押したままにします。

c ピーク 186.03301 付近の範囲を選択し

ます。

d スペクトルを右クリックし、［EIC の抽

出］>［選択範囲］をクリックします。 

• スペクトルの各範囲に、別々のクロ

マトグラムが抽出されます。

• プロダクトイオン範囲が、［MS スペ

クトル結果］ウィンドウで選択した

範囲に設定されます。

図 35 プロダクトイオンスペクトルから直接作成したプロダクトイオン EIC

タスク13. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（LC/MSとLC/MS/MS）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

展開されたタイトルを有効
にするには［クロマトグラム
の表示オプション］ダイアロ
グボックスを使用します。展
開されたタイトルには、イオ
ン化、フラグメンタ電圧、コ
リジョンエネルギー電圧が
含まれます。
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1 定性分析の基礎の学習
MSデータとUVデータのタスク
MSデータとUVデータのタスク

タスク14. クロマトグラムの抽出（MSとUV）

このタスクでは、MSとUVのクロマトグラムをデータファイルから抽出します。 

タスク14. クロマトグラムの抽出（MSとUV）

ステップ 詳細説明 コメント

1 UVクロマトグラム（DAD1とADC1）

をsulfas_PosMS.dデータファイル

から抽出します。

• sulfas_PosMS.d 以外のすべての

データファイルを非表示にし

ます。

• TICスキャンのクロマトグラムを

除き、すべてのクロマトグラム

を削除します。

• DAD1クロマトグラムを抽出し

ます。

• ADC1クロマトグラムを抽出し

ます。

• 表示されるペインの数を 3 に変

更します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、

sulfas_PosMS.d以外のデータファイル

のチェックボックスをオフにします。

b sulfas_PosMS.d データファイルの

チェックボックスをオンにします。

c TIC スキャンのクロマトグラムを除き、

すべてのクロマトグラムを削除します。

d 下記または右記のいずれかの方法で、

［クロマトグラムの抽出］ダイアログ

ボックスを表示します。 

• ［クロマトグラム］>［クロマトグラ

ムの抽出］をクリックします。

e 開いているデータファイルのリスト

で、sulfas-PosMS.dをクリックします。

f ［タイプ］リストで［その他のクロマ

トグラム］をクリックします。

g ［検出器］リストから［DAD1］を選

択します。 
h ［OK］をクリックします。

i ［クロマトグラムの抽出］ダイアログ

ボックスを開きます。

j 開いているデータファイルのリスト

で、sulfas-PosMS.dをクリックします。

k ［タイプ］リストで［その他のクロマ

トグラム］を選択します。

l ［検出器］リストから［ADC1］を選

択します。 
m［OK］をクリックします。

n ［クロマトグラム結果］ツールバーで

［リストペインの最大数］が3に設定さ

れていることを確認します。

• 以下の方法でもクロマトグラムを

抽出できます。

• クロマトグラムを右クリックし、

［クロマトグラムの抽出］をク

リックします。

• ［データナビゲータ］ウィンドウ

で、sulfas_PosMS.d の［TIC スキャ

ン］をハイライトします。次に

［TIC スキャン］を右クリックし、

［クロマトグラムの抽出］をク

リックします。

• 抽出後、抽出したクロマトグラムを

自動的に積分するように選択する

こともできます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク14. クロマトグラムの抽出（MSとUV）
図 36 ［クロマトグラムの抽出］ダイアログボックス 
［その他のクロマトグラム］タイプ

図 37 DAD1、ADC1、元の TIC を表示した［クロマトグラム

結果］ウィンドウ

タスク14. クロマトグラムの抽出（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク15. クロマトグラムの積分（UV）とシステム適合性の計算（MSとUV）
タスク15. クロマトグラムの積分（UV）とシステム適合性の
計算（MSとUV）

このタスクでは、クロマトグラムを積分する方法、積分パラメータを変更して
結果を変更する方法、各ピークのシグナル/ノイズ比を表示するさまざまな方法
を学習します。システム適合性の計算結果を有効にする方法も学習します。

タスク15. クロマトグラムの積分（MSとUV）

ステップ 詳細説明 コメント

1 右のいずれかの方法で、

sulfas_PosMS.d の UV クロマトグラ

ムを積分します。

• DAD1 と ADC1 のクロマトグラム

をハイライトします。

• クロマトグラムを積分します。

a DAD1とADC1のクロマトグラムをハイ

ライトします。

b ［メソッドエクスプローラ］で、［クロ

マトグラム］>［積分 (UV)］を選択し

ます。 
c ［一般］インテグレータを選択します。

d 以下のいずれかの方法で、sulfas_PosMS.d
の UV クロマトグラムを積分します。

• メインメニューから［クロマトグラ

ム］>［クロマトグラムの積分］を

クリックします。

• クロマトグラムをハイライトしま

す。次に、クロマトグラムを右ク

リックし［クロマトグラムの積分］

をクリックします。

• ［データナビゲータ］で、

sulfas_PosMS.d >［ユーザークロマ

トグラム］セクションのDAD1と
ADC1をハイライトします。次に、

いずれかのクロマトグラムを右ク

リックし、［クロマトグラムの積

分］をクリックします。

e 必要に応じて、MSクロマトグラムをハ

イライトし、積分します。

• 積分では、default.m メソッドで選択

されている［Agile］積分方式（イン

テグレータ）ではなく、［一般］イ

ンテグレータが使用されます。 
• ［クロマトグラム］>［積分（UV）］

セクションが使用できない場合は、

［ユーザーインターフェイス コン

フィグレーション］ダイアログボッ

クスの［UV］チェックボックスをオ

ンにする必要があります。

• デフォルトパラメータを用いた［一

般］インテグレータでは非常に小さ

なピークも検出されることに注意

してください。

2 クロマトグラムのピークが揃うよ

うに、時間の遅れを調整します。

a ［メソッドエクスプローラ］で、［クロ

マトグラム］>［時間の遅れを調整］を

選択します。 
b ［MS1］チェックボックスをオンにします。

c ［リテンションタイム］に 0.325 を入力

します。

d ［DAD1］チェックボックスをオンにします。

e ［リテンションタイム］に 0.272 を入力

します。

f ［RT から時間の遅れを計算］をクリッ

クします。

g ［メソッドエディタ］ツールバーで［時

間の遅れを調整］をクリックします。

•  この実習では、MS データのリテン

ションタイムが UV トレースに合わ

せて調整されるため、本書の他の部

分にある未調整の時間とは一致し

なくなります。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク15. クロマトグラムの積分（UV）とシステム適合性の計算（MSとUV）
図 38 ［データナビゲータ］のショートカットメニューの1つと、積分されたsulfas_PosMS.d TIC
クロマトグラム

3 UV クロマトグラムのシステム適合

性の計算結果を有効にします。

a ［メソッドエクスプローラ］から［ク

ロマトグラム］>［積分 (UV)］を選択

し、［積分］タブを表示します。

b ［適合性］タブをクリックします。

c ［システム適合性の計算結果を有効に

する］をオンにします。

d ［米国薬局方(USP)］を選択します。

e ［カラム空隙時間］ボックスに、0.15
を入力します。

f ［カラム長さ］ボックスに、5を入力し

ます。

• 現在のメソッドに保存されている

値から設定を変更すると、青色三角

形が表示されます。メソッドを保存

すると、三角形は消えます。

• 選択している薬局方によって、アル

ゴリズムで計算される［積分ピーク

リスト］列が異なります。詳細は、

オンラインヘルプを参照してくだ

さい。

図 39 ［クロマトグラム］>［積分（UV）］>［適合性］タブ

タスク15. クロマトグラムの積分（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク15. クロマトグラムの積分（UV）とシステム適合性の計算（MSとUV）
4 クロマトグラムを再積分します。 • ［メソッドエディタ］ツールバーの［ク

ロマトグラムの積分］アイコン  を

クリックし、新しい設定を用いて積分

します。

5 システム適合性の計算結果を表示

します。

• ［積分ピークリスト］ウィンドウ

を開きます。

• ノイズ範囲の値をレビューし、

積分したピークのシグナル / ノ

イズ比を計算します。

a ［表示］>［積分ピークリスト］をク

リックします。

b ［積分ピークリスト］ウィンドウの

ヘッダーを右クリックし［Floating］を

クリックします。

c 表示しない列の列ヘッダーを右クリッ

クし［列の削除］をクリックします。 

d 任意の列ヘッダーを右クリックし［列

の追加/削除］をクリックして表示す

る列を変更します。

• システム適合性の計算結果が［積分

ピークリスト］テーブルに含まれる

ようになります。

• 適合性の値は［k'］、［テーリングファ

クタ］、［プレート］、［理論段数/m］、

［対称度］などがあります。

• システム適合性の計算結果は、MS、

MS/MS、ADC、GC クロマトグラム

でも有効にすることができます。

図 40 システム適合性の値を表示した積分ピークテーブル

6 デフォルトメソッドの設定を復元

し、［メソッドエディタ］と［積

分ピークリスト］のウィンドウを

閉じます。

a 変更をキャンセルし、デフォルトメ

ソッドから値を復元するには［メソッ

ドエディタ］ツールバーの［最後に保

存したファイルの値に復元］アイコン

 をクリックします。 

b ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

c ［積分ピークリスト］ウィンドウのタ

イトルを右クリックし、［Floating］を

クリックします。

d ［表示］>［積分ピークリスト］をク

リックします。

• ショートカットメニューから

［Floating］コマンドをもう一度ク

リックすると、［積分ピークリスト］

ウィンドウが元の位置にドッキン

グします。

タスク15. クロマトグラムの積分（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（UV）
タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（UV）
このタスクでは、クロマトグラムで指定したスペクトルを抽出します。定性分
析プログラムでは、特定のデータポイントから UV スペクトルを抽出したり、複
数のデータポイントまたは範囲の平均から平均 UV スペクトルを抽出したり、
あるいはピークスペクトルを抽出することができます。

タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSとUV）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.d データファイルの 
0.27分のピークと最後のピーク

（1.22分）の特定のデータポイント

のスペクトルを抽出します。

• ADC1 クロマトグラムを削除し

ます。

• 0.17 ～ 0.31 分の範囲を拡大した

後、コメントで説明している方

法のいずれかを用いて、0.27分近

辺のピークからスペクトルを抽

出します。

• ［スペクトルプレビュー］を開き

ます。

• 1.1 ～ 1.3 分の範囲を拡大した後、

1.17 分近辺ピークからスペクト

ルを抽出します。

• このスペクトルを［ユーザース

ペクトル］セクションにコピー

します。

• 表示を変更し、2つ以上のスペク

トルを表示します。

a ADC1 クロマトグラムを削除します。

b ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［X軸とY軸のオートスケール］アイコ

ン  をクリックし、完全にズーム解

除します。 
c ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［範囲選択］アイコン  をクリック

します。

d DAD1 クロマトグラムをハイライトし

ます。

e 0.272 分のピークを拡大するには、0.2 分
のピークの上で右クリックし、0.31 分ま

でドラッグした後、離します。 
f 0.27 分近辺のピークから、コメントで

説明している方法のいずれかを用い

てUVスペクトルを抽出します。

g ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［オートスケール（ズーム解除）］アイ

コン  をクリックします。

h ［スペクトルプレビュー］を開くには、

［スペクトルプレビュー］アイコンを

クリックします。 
i 1.1～1.3分の範囲を拡大します。 
j 1.17 分近辺のピークから UV スペクト

ルを抽出します。スペクトルは［スペ

クトルプレビュー］ウィンドウに表示

されます。

k スペクトルを右クリックし［ユーザー

スペクトルにコピー］をクリックしま

す。［スペクトルプレビュー］ウィン

ドウは［UV スペクトル結果］と同じ

ウィンドウにタブ表示されます。

l 必要に応じて［UV スペクトル結果］

ツールバーの［リストペインの最大

数］アイコン隣の矢印をクリックし、

2を選択します。

m［MSスペクトル結果］ウィンドウを閉

じます。

• ADC クロマトグラムからスペクト

ルを抽出することはできません。

• ズームする場合［ズーム中にY軸を

オートスケール］アイコン  が
オンになっていることを確認しま

す。「オン」の場合、アイコンの背

景色はオレンジ色です。

• 以下のいずれかの方法でスペクト

ルを抽出できます。

• クロマトグラムのデータポイン

トをダブルクリックします。 
• クロマトグラムのデータポイン

トをクリックした後、クロマトグ

ラム内を右クリックします。［UV
スペクトルの抽出］をクリックし

ます。［スペクトルの抽出］ダイ

アログボックスが表示されます。

sulfas_PosMS.dファイルが選択さ

れていることを確認し［抽出］を

クリックします。

• スペクトルを初めて抽出する場合、

［UVスペクトル結果］ウィンドウが

表示され、スペクトルが表示されま

す。［データナビゲータ］の［ユー

ザースペクトル］の下にそのスペク

トルのタイプとリテンションタイ

ムが表示されます。 
• ［スペクトルプレビュー］が有効の場

合、手動で選択したスペクトルが表

示されますが［ユーザースペクトル］

セクションには保存されません。

• ［スペクトルプレビュー］が開いて

いる場合、新しいスペクトルを抽出

すると、前のスペクトルは上書きさ

れます。
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1 定性分析の基礎の学習
タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（UV）
図 41 sulfas_PosMS.d ファイルの積分した2つのピークから抽出したUVスペクトルを表示

タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析の基礎の学習 1
タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（UV）
2 sulfas_PosMS.dデータファイルで、

最後のUV積分ピークの指定範囲内

のすべてのUVポイントを平均した

スペクトルを抽出します。

• 既存の［ユーザースペクトル］す

べてを削除します。

• クロマトグラムのズームを解除

します。

• ［スペクトルプレビュー］をオフ

にします。

• ［クロマトグラム］ツールバー

の［範囲選択］アイコンを使用

します。

• 範囲設定でピークを選択します。 

• 説明されているいずれかの方法

でスペクトルを抽出します。

a 削除する［ユーザースペクトル］をハ

イライトします（〈Ctrl〉キーを使用）。

b 選択した［ユーザースペクトル］を右

クリックし［削除］をクリックします。

c ［削除］ダイアログボックスが表示さ

れる場合［はい］をクリックします。

d ［X軸とY軸のオートスケール］アイコ

ン  をクリックし、完全にズームを

解除します。 

e ［スペクトルプレビュー］ウィンドウ

をクリックした後、ウィンドウを閉じ

ます。

f ［クロマトグラム］ツールバーの［範囲

選択］アイコン  をクリックします。

g DAD1クロマトグラムで最後の積分

ピークをクリックし、ピークの右側

までドラッグします。 

h 下記または右記のいずれかの方法で、

平均スペクトルを抽出します。

• ピークの範囲内で右クリックし、

ショートカットメニューから［UVス
ペクトルの抽出］をクリックします。 

• ［スペクトルの抽出］ダイアログボッ

クスの［抽出］をクリックします。

• クロマトグラムの選択した範囲を

ダブルクリックしても、平均スペク

トルを抽出できます。

• ［メッセージボックスオプション］ダ

イアログボックスから、クロマトグ

ラムを削除するときに、確認を求め

られるかどうかを変更できます。こ

のダイアログボックスは、［ツール］

>［メッセージボックスオプション］

コマンドを使用して表示できます。

• 複数のデータファイルが読み込ま

れている場合に限り、［スペクトル

の抽出］ダイアログボックスが表示

されます。

図 42 最後のピークの選択範囲から抽出した平均スペクトル

タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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1 定性分析の基礎の学習
タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（UV）
3 sulfas_PosMS.dの UVピークスペク

トルを抽出します。

• ［データナビゲータ］の［ユー

ザースペクトル］にあるスキャ

ンをすべて削除します。

• DAD1 クロマトグラムを積分し

ます。

• 3番目の積分ピークのピークス

ペクトルを抽出します。

a ［データナビゲータ］の［ユーザース

ペクトル］で、削除するユーザースペ

クトルをハイライトします。

b スペクトルを右クリックし［削除］を

クリックします。

c ［はい］をクリックします。

d DAD1 クロマトグラムをハイライトし

ます。

e ［クロマトグラム］>［クロマトグラム

の積分］をクリックします。

f ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［ピーク選択］アイコンをクリックし

ます。

g DAD1 クロマトグラムの 0.272分の積分

ピークをクリックします。

h ピークを右クリックし［ピークスペク

トルの抽出］をクリックします。

• 抽出されたピークスペクトルは、

［スペクトルプレビュー］ウィンド

ウが開いている場合でも、常に［UV

スペクトル結果］ウィンドウまたは

［MSスペクトル結果］ウィンドウに

入ります。

図 43 積分された DAD1クロマトグラムと UVピークスペクトル

4 3つすべてのデータファイルを閉

じます。

a ［ファイル］>［すべて閉じる］をク

リックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク16. クロマトグラムからのスペクトルの抽出（MSとUV）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア 定性分析
ファミリアゼーションガイド
2
化合物の検出と同定 

MSデータのタスク（LC/MS - TOF、Q-TOF、トリプル四重極） 69

タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出
（LC/MS - MSのみ） 69

タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ） 73

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ） 76

タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算
（LC/MS - MSのみ） 78

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extraction
（LC/MS - MSのみ） 82

MS/MSデータのタスク（LC/MS - Q-TOF、トリプル四重極） 85

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS） 85

タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSと
MS/MS） 88

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS） 91

タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - 
MS/MS） 93

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行
（LC/MS - MSとMS/MS） 96

最初の2つのタスクでは、複雑なマトリックス中の低濃度サルファ剤を検出およ
び同定し、TOFとQ-TOFの両データに対して化学式を作成します。TOFとQ-TOF
の両データを用いた、タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionも行い
ます。トリプル四重極データでも、これらのタスクを実行できます。

実習方法を示す表は、以下の3列に分けて表示されています。

• ステップ - 操作概要です。各自でプログラムを実行します。
67



2 化合物の検出と同定
• 詳細説明 - ステップの実行に必要な手順を示しています。

• コメント - 実習の各ステップに関するヒントや追加情報を記しています。
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化合物の検出と同定 2
MSデータのタスク（LC/MS - TOF、Q-TOF、トリプル四重極）
MSデータのタスク（LC/MS - TOF、Q-TOF、トリプル四重極）

タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出（LC/MS - MSのみ）

［化合物の検出］アルゴリズムにより、データ中の化合物を検出し、各化合物の
平均MSスペクトルを作成します。この機能は、複雑なデータから情報を「採掘」
するための簡単な方法です。このアルゴリズムは、MSスキャンデータを含む
データのみに使用できます。ユニットマス分解能を含むデータ（トリプル四重
極データなど）では動作しません。

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.d クロマトグラムを

開きます。

• 一般ワークフローを使用します。

• 0.24～1.5分の範囲を選択します。

a ［MassHunter 定性分析］アイコンをダ

ブルクリックします。

b デモデータファイルのディレクトリ

の sulfa_PosMS.d データファイルを選

択します。［結果データの読み込み］

チェックボックスをオフにして［開

く］をクリックします。

c ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］をクリックします。［ワークフロー

コンフィグレーション］ダイアログ

ボックスが開きます。

d メソッドの変更を保存しない場合は、

［現在のメソッドを保存する］チェッ

クボックスをオフにします。

e ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンをクリックします。

f ［ワークフローのデフォルレイアウト

を読み込む］ボタンをクリックします。

g ［OK］をクリックします。

h ［範囲選択］ツールをクリックし、0.24

～1.5分の範囲を選択します。

• Default.m メソッドが自動的に読み込

まれます。このメソッドを対話的に

読み込むには、［メソッド］>［開く］

をクリックします。Default.mを選択

し、［開く］をクリックします。

• ウィンドウがアクティブの時に F1
キーを使用すると、ウィンドウ、ダ

イアログボックス、タブに関するヘ

ルプが表示できます。

• ワークフローを切り替える際には

［ワークフロー コンフィグレーショ

ン］ダイアログボックスが開きます。

• ［現在のメソッドを保存する］チェッ

クボックスをオンにすると、メソッ

ドは現在のメソッドに自動的に保存

されます。メソッドがdefault.mの場合

は、［メソッドの保存］ダイアログ

ボックスが開きます（default.mメソッ

ドは上書きできません）。
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2 化合物の検出と同定
タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出（LC/MS - MSのみ）
図 44 TICクロマトグラムで時間範囲を選択

2 クロマトグラムの化合物を検出し

ます。

• m/zを100～350に制限します。

• すべての化合物のクロマトグラ

ムとスペクトルが見えることを

確認します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンドウ

で、［化合物の検出］>［Molecular Feature
による検出］をクリックします。

b ［ターゲットデータタイプ］として［低

分子(クロマトグラフ)］を選択します。

c ［m/zの制限］チェックボックスをオン

にします。

d 100-350を入力します。

• ［ターゲット］のデータタイプの詳

細については、オンラインヘルプを

参照してください。

• 化合物を検出するクロマトグラム

範囲を選択します。図 44 を参照し

てください。

• ［m/z の制限］ボックスに値が入力

されるまで、ボックスの隣には赤い

丸が表示されます。値を入力すると

青色の三角形に変わります。メソッ

ドを保存すると、青色の三角形は消

えます。

図 45 Molecular Featureによる化合物の検出 - 質量範囲の制限

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

［範囲選択］ ツール

［LMFE］および［詳細］タブは、
［ユーザーインターフェイス コン
フィグレーション］ダイアログ
ボックスで［詳細］チェックボッ
クスがオンの場合にのみ使用で
きます。

［LMFE］タブは、MassHunter 
BioConfirmソフトウェアがインス
トールされている場合にのみ使
用できます。
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タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出（LC/MS - MSのみ）
e ［結果］ タブをクリックします。

f ［MFE スペクトルの抽出］および［ECC
の抽出］チェックボックスをオンにし

ます。

g ［最大のものから指定数のみ表示］

チェックボックスをオンにして、化合

物の数に 4 を入力します。

• 1 つまたは複数の化合物がハイライ

トされている場合、［検出］>［完全

な結果セットを抽出］コマンドを用

いて検出した後、化合物の結果一式

を抽出できます。［データナビゲー

タ］ウィンドウで 1 つまたは複数の

化合物を選択し、ショートカットメ

ニューで［完全な結果セットを抽

出］コマンドをクリックすることも

できます。

図 46 ［Molecular Feature による化合物の検出］>［結果］タブの値を変更

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出（LC/MS - MSのみ）
h  をクリックして、データファイル

に対して［Molecular Feature による化合

物の検出］アルゴリズムを実行します。 

i ［MSスペクトル結果］ウィンドウの［リ

ストペインの最大数］で4を選択します。

j ［MS スペクトル結果］ツールバーの

［ズーム中にY軸をオートスケール］ア

イコン  をクリックします。 

k 270～350のm/z範囲を拡大します。

l ［クロマトグラム結果］ツールバーの

 ボタンをクリックします。

• 選択した範囲から 4つの主要化合物

が検出されます。

• ［メソッドエディタ］ツールバーで

 をクリックすると、選択した範

囲 が 使 用 さ れ ま す。［検 出］>
［Molecular Feature による化合物の

検出］メニューコマンドでは、［ク

ロマトグラム全体］または［選択範

囲］のいずれかをクリックします。

• ［コンフィグレーション］［クロマト

グラムの表示オプション］コマンド

をクリックして、［トッププロット

のみラベル付け］を変更します。

• 化合物リストが変更され、異なる列

が表示されます。

図 47 サルファ剤混合物中の4つの化合物すべてを検出

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）
タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）

このタスクでは、使用できる可能性のある化学式を作成し、タスク1で検出され
た各化合物を検索します。

タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 化合物1～4の 

化学式を作成します。

• 各化合物の［MS化学式結果］を

表示します。

• ［化合物リスト］を表示します。

• ［MSスペクトル結果］ウィンドウ

を閉じます。

ヒント：図 49 と同じ結果を得るため

には、同位体モデルに［一般的な有

機分子］を選択してください。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化合物の同定］>［化学式の作

成］をクリックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［電荷の状態］タブをクリックし、同

位体モデルに［一般的な有機分子］を

選択します。

c ［データナビゲータ］ウィンドウで［化

合物］をクリックしてすべての化合物

をハイライトします。

d ［同定］>［化合物から化学式を作成］

コマンドまたは  ［化合物から化学

式を作成］アイコンをクリックします。

e 必要に応じて、［化合物同定結果］ア

イコン  をクリックするか、または

［表示］>［化合物同定結果］コマンド

をクリックします。

f 必要に応じて［表示］>［化合物リス

ト］をクリックします。

g ［化合物リスト］ウィンドウで、ツー

ルバーの［列の自動表示］ボタンをク

リックします。

h ［化合物同定結果］ウィンドウで、ツー

ルバーの［列の自動表示］ボタンをク

リックします。

i ［化合物リスト］および［化合物同定

結果］ウィンドウで、［データを含ま

ない列を隠す］アイコン  をクリッ

クします。

j ［メソッドエディタ］ウィンドウと［MS

スペクトル結果］ウィンドウを閉じます。

• デフォルトでは［MS/MS化学式の詳

細］ウィンドウは［クロマトグラム

結果］と同じウィンドウにタブ表示

されます。ウィンドウの下にあるタ

ブをクリックし、ウィンドウを切り

替えます。

• 該当する m/z で拡大すると、スペク

トルプロットの予測同位体存在比

を確認できます。詳細は、オンライ

ンヘルプを参照してください。

• ［メソッドエディタ］ツールバーの

［実行］アイコン  では、複数の

処理から実行する処理を選択でき

る場合もあります。たとえば、この

セクションの［実行］アイコンをク

リックすると、2つの異なる処理が

行えます。矢印をクリックすると、

可能な処理のリストが示され、どの

処理を実行するかを選択できます。

リストから違う処理を選択すると、

デフォルトの処理が変更されます。

実行ボタンをクリックすると、デ

フォルトの処理が実行されます。

• 列と列の境界線をドラッグして、列

の幅を変更することができます。

• 列のヘッダーをドラッグして、列を

移動することができます。

• ショートカットメニューから［列の

削除］を選択して、列を非表示にで

きます。
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド 73



2 化合物の検出と同定
タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）
図 48 sulfas_PosMS.dにおける化合物1～4の化学式の作成結果

2 化合物 1 ～ 4 の化学式に基づき、

データベース検索を実行します。

• 化学式のデータベース検索を行

います。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで［化

合物］をクリックします。

b ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化合物の同定］>［データベー

ス検索］をクリックします。

c ［検索基準］の［分子式］をクリック

します。

d メインメニューで［同定］>［データ

ベースで化合物を検索］をクリックし

ます。

e ［メソッドエディタ］ウィンドウと［MS

スペクトル結果］ウィンドウを閉じます。

• ［メソッドエクスプローラ］のセク

ションをクリックすると、［メソッ

ドエディタ］が自動的に開きます。

• ［化合物リスト］の4つのサルファ剤

がすべて同定されたことを確認し

てください（図 49 を参照）。

• 化合物のすべての同定結果が［化合

物同定結果］ウィンドウに表示され

ます。

• 一部の同定結果は［化合物リスト］

ウィンドウにも表示されます。

タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）
3 表示されている列を変更します。 a ［化合物リスト］ウィンドウを右ク

リックし、［列の追加/削除］をクリッ

クします。

b 列名 CAS の横のチェックボックスを

オンにし、［OK］をクリックします。

CAS 列が空の場合は、情報を含む列が

自動的に表示されます。

c 化合物リストの［データを含まない列を

隠す］アイコン  をクリックします。

• ［列の削除］コマンドを使用して

データを含む列を削除した場合で

も［列の自動表示］機能をオンにす

るとこの列は自動的に再表示され

ます。

図 49 sulfas_PosMS.dにおける化合物1～4のデータベース検索と化学式作成の結果

タスク2. 化学式の作成と化合物の同定（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ）
タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ）

69 ページの「タスク1. Molecular Featureによる化合物の検出（LC/MS - MSの
み）」 ページで検出し、73 ページの「タスク2. 化学式の作成と化合物の同定

（LC/MS - MSのみ）」 ページで同定した各化合物のレポートを作成します。

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 化合物レポートに対するメソッド

設定の一部を変更します。

• 拡大された指定ピークの MS ス

ペクトルの表示をオフにします。

• レポートの MS/MS オプション

をオフにします。

a ［メソッドエクスプローラ］で、［レ

ポート］>［化合物レポート］をクリッ

クします。

b ［MSスペクトルの表示］チェックボッ

クスの選択を解除します。

c ［MS/MSスペクトルの表示］チェック

ボックスの選択を解除します。

d ［MS/MSピークテーブルの表示］チェッ

クボックスの選択を解除します。

• これらのチェックボックスから、レ

ポートに含める情報を指定します

（情報が使用できる場合）。情報が使

用できない場合、該当セクションは

自動的に省略されます。たとえば、

データファイルにMSデータしかな

い場合、MS/MS結果がレポートに含

まれることはありません。

図 50 ［メソッドエディタ］ の ［化合物レポート］セクション
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タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ）
2 （オプション）別の化合物レポー

トテンプレートを選択します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［レポート］>［共通レポートオ

プション］をクリックします。
b CompoundReport WithIdentificationHits.xlsx 

を化合物レポートのテンプレートとし

て選択します。

• ソフトウェアには、複数のレポート

テンプレートが含まれています。

• Excel および Report Designer アドイ

ンを使用して、レポートテンプレー

トをカスタマイズすることができ

ます。

図 51 ［メソッドエディタ］ の［共通レポートオプション］ セクション

3 レポートを印刷します。 a ［ファイル］>［印刷］>［化合物レポー

ト］をクリックするか、［解析レポー

トの印刷］アイコン  の矢印をク

リックして［化合物レポートの印刷］

をクリックし、化合物レポートを印刷

します。

b ［印刷プレビュー］チェックボックス

をオンにします。

c ［OK］をクリックします。レポートを

確認します。

d ［印刷プレビューを閉じる］アイコン

をクリックします。

• ［化合物レポートの印刷］ダイアロ

グボックスでは、プリンタの選択、

PDF または Excel ファイルへのレ

ポートの保存の選択、すべての結果

またはハイライトした結果のみの

内容の選択、およびさまざまなデー

タファイルを 1 つのレポートにま

とめるかどうかの選択ができます。

• 詳しい情報については、オンライ

ンヘルプまたは「Report Designer 
Training DVD」を参照してください。

4 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

Excel および Report Designer ア
ドインを使用して、拡張子
XLTX を持つテンプレートをカ
スタマイズすることができま
す。測定メソッドレポートの
カスタマイズはできません。
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2 化合物の検出と同定
タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算（LC/MS - MSのみ）
タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算
（LC/MS - MSのみ）

［化合物の検出］アルゴリズムにより、データ中の化合物を検出し、各化合物の
平均MSスペクトルを作成します。この機能は、複雑なデータから情報を「採掘」
するための簡単な方法です。また、サンプルの純度も計算できます。

タスク4. 化学式による化合物の検出（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dクロマトグラムを

開きます。

• 一般ワークフローを使用します。

• 0.2～1.5分の範囲を選択します。

a ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。

b sulfas_PosMS.d を選択して［OK］をク

リックします。

c ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］をクリックします。詳細は、69 ペー

ジの「sulfas_PosMS.d クロマトグラム

を開きます。」を参照してください。

d ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［ズーム中に Y 軸をオートスケール］

アイコン  をクリックします。 

e ［範囲選択］ツールをクリックし、0.2

～1.5分の範囲を選択します。

• 化学式の確認とサンプル純度の

ワークフローに切り替える場合、

［化合物リスト］テーブルは自動的

にサンプル純度の列を表示します。

• ［式の確認とサンプル純度ワークフ

ロー］セクションには［化学式によ

る検出］セクションがあります。

2 クロマトグラムの指定範囲内の化

合物を検出します。

• サンプル純度の計算を有効にし

ます。

• TIC %、ADC %、UV A%、UV B%の

純度値を計算します。

• 純度値には最大値を使用します。

• ［化合物リスト］ウィンドウに列

を追加します。

• 結果をレビューします。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化学式による化合物の検出］>
［化学式による検出 - オプション］セク

ションをクリックします。

b ［確認する式のソース］として［デー

タベース/ライブラリ］をクリックし、

default.csv を選択します。

c ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化学式による化合物の検出］>
［化学式による検出 - サンプル純度］セ

クションをクリックします。

d ［サンプル純度の計算］チェックボッ

クスをオンにします。

e ［TIC %］、［ADC %］、［UV A%］、［UV B%］

のチェックボックスをオンにします。

f ［選択したすべてのアルゴリズムの最

大値］をクリックします。

g ［最小許容純度］ボックスに20を入力

します。

• タイトルバーをダブルクリックす

ると、フローティングウィンドウが

固定されます。一般ワークフローの

デフォルトでは、［メソッドエディ

タ］ウィンドウはフローティングで

す。ウィンドウのタイトルを右ク

リックして［Floating］をクリック

することもできます。

• 現在のメソッドに保存されている

値から設定を変更すると、青色三角

形が表示されます。メソッドを保存

すると、三角形は消えます。

• このデータファイルには複数のサ

ルファ剤が含まれるため、予想され

る純度は20%程度です。
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タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算（LC/MS - MSのみ）
図 52 ［化学式による化合物の検出］アルゴリズム - サンプル純度オプションの設定

h  をクリックして、データファイル

に対して［化学式による化合物の検

出］アルゴリズムを実行します。 

i ［MS スペクトル結果］ウィンドウの

［リストペインの最大数］を 3 に変更

します。

j ［表示］ > ［化合物リスト］ をクリック

し、［化合物リスト］ウィンドウを開

きます。

k ［化合物リスト］ウィンドウで、ツー

ルバーの［列の自動表示］アイコンが

オフになっている場合は、アイコンを

クリックします。

l ［化合物リスト］ウィンドウの［デー

タを含まない列を隠す］アイコン

（ ）をクリックします。

m［化合物リスト］ウィンドウで、［列の

自動表示］アイコンをクリックします。 

n 含めない列をテーブルから削除します。

• 定性分析プログラムにより、選択し

た範囲から 6つの主要化合物が検出

されます。

• ［カテゴリ］列をクリックすると、列

は同じアルゴリズムごとに表示され

ます。列は、各セクションの中でア

ルファベット順に表示されます。

• ［化合物リスト］は［定性分析］ウィ

ンドウの上部にドッキングされ、さ

らに多くの列が表示できるように

なります。ウィンドウの移動の詳細

については、19 ページの「タスク4.

ウィンドウレイアウトの変更」を参

照してください。

タスク4. 化学式による化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント

サンプル純度の計算に使
用されない場合でも、選
択されたすべてのアルゴ
リズムが計算されます。

このセクションでサンプ
ル純度を計算する方法を
指定します。 
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2 化合物の検出と同定
タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算（LC/MS - MSのみ）
• サンプル純度列を表示します。

• ［列の自動表示］アイコンがオフ

になっている場合は、以下の手

順で［純度］列を手動で表示し

ます。

a 列を右クリックし、［列の追加 / 削除］

をクリックして［列の追加 /削除（拡

張設定）］ダイアログボックスを開き

ます。

b ［カテゴリ］列ヘッダーをクリックし

て、列を並べ替えます。

c ［純度値］、［純度結果］、［ADC%面積］、

［TIC%面積］、［UVA%面積］、［UVB%面

積］の各列をオンにします。 

d ［OK］ボタンをクリックします。

図 53 サルファ剤混合物中の4つの化合物すべての検出

タスク4. 化学式による化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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化合物の検出と同定 2
タスク4. 化学式による化合物の検出とサンプル純度の計算（LC/MS - MSのみ）
• ［データナビゲータ］の［化合物］

のアイコンは、化合物がサンプ

ル純度テストに合格したかどう

かを示します。

• ［純度値］列は次のように色分けさ

れています。

• 緑 - 合格

• 黄色 - 不合格

• 赤 - 測定不可

3 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク4. 化学式による化合物の検出（LC/MS - MSのみ）（続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extraction（LC/MS - MSのみ）
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extraction
（LC/MS - MSのみ）

このタスクでは、MSデータのみを用いてタンパク質消化物のMolecular Feature
Extractionを行います。

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 Peptide Sequence Editor機能を有効

にします。

a ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］をクリックします。

b ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

c ［OK］ボタンをクリックします。

d ［コンフィグレーション］>［ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション］をクリックします。

e ［Peptide Sequence Editor］チェックボッ

クスをオンにします。

f ［OK］をクリックします。

• ［電荷の状態］タブの［ペプチド］

オプションは、［Peptide Sequence 
Editor］または［BioConfirm］

チェックボックスがオンになって

いる場合以外は使用できません。

• 一般ワークフローに切り替えて、レ

イアウトおよび表示されている［化

合物］列をデフォルトに変更します。

2 以下のパラメータを用いて、データ

ファイルpeptide-ms-only.dのMolecular
Feature Extractionを行います。

• 時間範囲は2.5～4分です。

• 同位体モデルをペプチドに指定

します。

• アバンダンスの高いものから 20
化合物のみを表示するように

フィルタをかけます。

• ウィンドウレイアウトを変更し、

図 54（次ページ）に合わせます。

a peptide-ms-only.d データファイルを開

きます。 
b ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化合物の 検出］>［Molecular
Feature による検出］をクリックし、［メ

ソッドエディタ］ウィンドウにパラ

メータを表示します。

c ［抽出］タブで、［リテンションタイム

の制限］チェックボックスをオンにし

ます。 
d 2.5 - 4を入力します。

e 必要に応じて［m/z の制限］チェック

ボックスをオフにします。

f ［電荷の状態］タブの［同位体モデル］

リストで［ペプチド］を選択します。 
g ［化合物フィルタ］タブで、［化合物の

数を制限する］チェックボックスをオ

ンにし、化合物数に20を入力します。

h ［結果］タブで、［MFE スペクトルの抽

出］と［ECC の抽出］チェックボック

スをオンにします。

i  をクリックして、データファイル

に対して［Molecular Feature による化合

物の検出］アルゴリズムを実行します。

• ［化合物の数を制限する］フィルタで

は、抽出されるFeature数は制限されま

せん。定性分析プログラムに表示され

る化合物数を制限するだけです。

• ［定性分析Molecular Feature］アルゴリ

ズムを用いて、Featureを抽出します。

さらに、Agilent Mass Profiler Professional
ソフトウェアを使用すると、さまざま

な化合物を比較できます。

• ［ファイル］>［エクスポート］>［CEF
形式］コマンドを使用して、化合物を

CEF ファイルにエクスポートすること

ができます。

• ［シーケンスと照らし合わせる］アル

ゴリズムを使用する場合は、［MS/MS
スペクトルの抽出］チェックボックス

もオンにします。このチェックボック

スをオフにすると、列は［化合物リス

ト］ウィンドウと［化合物同定結果］

ウィンドウに表示されません。
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化合物の検出と同定 2
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extraction（LC/MS - MSのみ）
3 m/z 570.7362イオンの化合物スペク

トルを検出し、電荷の状態、質

量、イオン種を特定します。

a ［MS スペクトル結果］ウィンドウで、

スクロールしてm/z 570.7362.+3166のイ

オンを含むスペクトルを探します。

b 電荷状態を確認します。

c イオン種を検出します。

d ［化合物リスト］ウィンドウでこの化

合物を検索します。

e 質量を確認します。

• 化合物3には、電荷状態が+2のイオ

ンを含むスペクトルがあります。

• 質量は 1139.4578 です。イオン種は

(M+2H)+2です。イオン種は［MSス

ペクトル結果］ウィンドウに表示さ

れます。また［スペクトルピークリ

スト］ウィンドウの［イオン種］列

にも表示されます。

図 54 定性分析のMolecular Featureによる化合物の検出

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extraction（LC/MS - MSのみ）
4 このペプチドでEIC（積分済み）を

抽出します。

• m/z値として570.7362を使用します。

a データファイルのTICを右クリックし、

［クロマトグラムの抽出］をクリック

します。

b ［タイプ］リストで［EIC］を選択します。

c ［抽出時に積分］チェックボックスを

オンにします。

d m/z値として570.7362を入力します。

e ［詳細］タブをクリックします。

f ［対称(ppm)］を選択し、［OK］をクリッ

クします。

データファイルに対して［このクロ

マトグラムのm/zの範囲］が適切に設

定されている必要があります。この

Q-TOFデータファイルには、+/- 100 
ppmの範囲が適しています。

5 EICの最初の積分ピークの平均スペ

クトルを抽出します。

• 最初の積分ピークであると思わ

れる物を拡大します。

• 最高ピークを中間点とした範囲

を選択します。

a ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［リストモード］アイコンをクリック

します。

b EIC を右クリックし、カーソルをド

ラッグして 2.76 分のピーク周辺を拡

大します。

c ［範囲選択］ツールが選択されている

ことを確認し、ピークトップを中心と

した範囲を選択します。

d ピークの影の付いた領域をダブルクリッ

クし、平均スペクトルを抽出します。

6 データファイルを閉じます。 a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSのみ）

ステップ 詳細説明 コメント
84 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



化合物の検出と同定 2
MS/MSデータのタスク（LC/MS - Q-TOF、トリプル四重極）
MS/MSデータのタスク（LC/MS - Q-TOF、トリプル四重極）

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）

［化合物の検出］アルゴリズムにより、MS/MS データ中の化合物を同定し、各
化合物の平均MSスペクトルとMS/MSスペクトルを作成します。この機能は、複
雑なデータから情報を「採掘」するための簡単な方法です。

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas-PosAutoMSMS.dデータファ

イルのTICを開き、0.2～1.3分の範

囲を選択します。

• 一般ワークフローを使用します。

• 0.2～1.3分の範囲をハイライトし

ます。

a プログラムが開いていない場合、

［Masshunter Qualitative Analysis］アイ

コンをダブルクリックします。開いて

いる場合は、［ファイル］>［データ

ファイルを開く］をクリックします。

b デモデータファイルのディレクトリ

の sulfa-PosAutoMSMS.d データファイ

ルをクリックし、［開く］をクリック

します。

c ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］コマンドをクリックします。

d ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

e ［OK］ボタンをクリックします。

f ［コンフィグレーション］>［ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション］をクリックします。

g ［GC］チェックボックスをオフにします。

h ［OK］をクリックします。

i 必要に応じて［クロマトグラム結果］

ツールバーの［範囲選択］ツールをク

リックします。

j 必要に応じて［クロマトグラム結果］

ツールバーの［ズーム中に Y 軸をオー

トスケール］ツールをクリックします。

k クリック＆ドラッグで、0.2分～1.3分の

範囲を選択します。

• default.mメソッドが自動的に開きま

す。別のメソッドを開くには［メ

ソッド］>［開く］をクリックして

メソッドを選択し、［開く］をクリッ

クします。 

• このデータファイルを開くと、青色

の三角形が［メソッドエクスプロー

ラ］の［時間の遅れを調整］タブに

自動的に表示されます。このデータ

ファイルにはDADデータとADCデー

タも含まれています。時間の遅れを

調整しない場合は、この青色の三角

形は無視してかまいません。

• いくつかの化合物の検出アルゴリ

ズムは、LC/MS データファイルに対

してのみ動作します。［GC］チェッ

クボックスをオフにすると、これら

のアルゴリズムは表示されません。
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2 化合物の検出と同定
タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）
図 55 sulfas-PosAutoMSMS.dデータファイルのTICクロマトグラム - 選択された範囲

2 クロマトグラムの0.2～1.3分から化

合物を検出します。

• 正のMS/MS TICスレッショルド

に100,000を入力します。

• 121.0504と 922.0097の質量を除外

します。

a ［メソッドエクスプローラ］で［化合

物の検出］>［自動MS/MSによる検出］

をクリックします。

b ［処理］タブの［正のMS/MS TICスレッ

ショルド］に、100000を入力します。

c ［除外する質量］タブをクリックします。

d ［すべての新しいクロマトグラムから

質量（またはm/z 範囲）を除外する］

をクリックします。 

e 値に121.0504, 922.009を入力します。

f ［対称(ppm)］を選択します。

g 20を選択します。

• 化合物を検出するクロマトグラム

範囲を選択します。図 55 を参照し

てください。

• 化合物の完全な結果セットは、化合

物の検出後に化合物をハイライト

した状態で［検出］>［完全な結果

セットを抽出］メニュー項目を用い

て抽出することができます。

注記：［除外する質量］タブを変更す

ると、［メソッドエクスプローラ］の

［クロマトグラム］、［化学式による化

合物の検出］、［化合物の自動解析ス

テップ］の各セクションにも青色の

三角形が表示されます。これらの同

じ値がメソッドのその他のセクショ

ンでも使用されているからです。

図 56 ［自動MS/MSによる化合物の検出］の［除外する質量］タブ

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
86 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



化合物の検出と同定 2
タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）
• EIC、MSスペクトル、MS/MSスペ

クトルの抽出を選択します。

h ［結果］ タブをクリックします。

i ［EIC の抽出］、［MS の抽出］、および

［MS/MS の抽出］をチェックをオンに

します。

j ［ECCの抽出］チェックをオフにします。

k  をクリックして、データファイル

に対して［自動MS/MSによる化合物の

検出］アルゴリズムを実行します。 

• ［検出］>［自動MS/MSによる化合

物の検出］>［選択範囲］から実行

することもできます。

• 定性分析プログラムにより、この設

定では選択範囲から4つの化合物が

検出されます。

• 次のタスクでは、どの化合物がサル

ファ剤かを同定します。

3 化合物4のみのMS、MS/MS両スペ

クトルを表示します。図 57 を参

照してください。

a 化合物4のみをハイライトします。

b メインツールバーの［ハイライトされ

た項目のみを表示］ツールをクリック

します。

c 化合物4を展開し、クロマトグラムと2

つのスペクトルを表示します。［デー

タナビゲータ］ウィンドウの化合物の

+ サインをクリックして、クロマトグ

ラムとスペクトルのラベルを表示し

ます。

• 両方のスペクトルを表示しておくと、

化合物についてのすべての情報が表

示されるため便利です。

• プリカーサとプロダクトの両スペク

トルが各化合物から抽出されること

に注目してください。ひし形のマーク

はプリカーサイオンを表します。［MS

および MS/MS スペクトルの表示オプ

ション］ダイアログボックスから、

MS/MS プリカーサイオン記号に使用

する色を変更できます。

図 57 化合物4のMSスペクトルとMS/MSスペクトルを表示した［データナビゲータ］

ウィンドウと［MSスペクトル結果］ウィンドウ

タスク1. 化合物の検出（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）
タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSと
MS/MS）

このタスクでは、タスク1で検出された化合物の化学式を同定および推定します。

タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 質量に基づき化合物 1 ～ 4 のデー

タベース検索を行います。89 ペー

ジの図 58 を参照してください。

a ［データナビゲータ］ウィンドウのす

べての化合物をハイライトします。

b ［メソッドエクスプローラ］で［化合

物の同定］>［データベース検索］を

クリックします。

c ［メソッドエディタ］ウィンドウの［検

索基準］タブで、［質量］をクリック

します。

d ［データベース］タブをクリックします。

e ［データベースパス］が default.csv であ

ることを確認します。

f メインメニューから［同定］>［デー

タベースで化合物を検出］をクリック

します。［データベースで化合物を検

索］アイコン  をクリックしてアル

ゴリズムを実行することもできます。

g ［化合物リスト］が表示されていない

場合は、［表示］>［化合物リスト］ を

クリックします。

h ［化合物同定結果］ウィンドウが表示

されていない場合は、［表示］>［化合

物同定結果］をクリックします。

i ［化合物リスト］の化合物 1 ～ 3 の［表

示/非表示］チェックボックスをオン

にします。以前のタスクにより化合物

1 ～ 3 は非表示にされていました。あ

るいは、メインツールバーの［ハイラ

イトされた項目をすべて表示］ツール

をクリックします。

• ［化合物リスト］で 3 つのサルファ

剤が同定されたことを確認してく

ださい（90 ページの図 59 を参照）。

• ［データベース検索］アルゴリズム

を実行しても、化合物 3 の化合物名

は検出されていないことを確認し

てください。
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タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）
図 58 データベース検索で同定された sulfas-PosAutoMSMS.d データファイルの化合物

タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）
2 化合物1～4の 

化学式を作成します。

• ［化合物リスト］を表示します。

• ［化合物同定結果］リストを表示

します。

• ［MSスペクトル結果］ウィンドウ

を閉じます。

ヒント：図 59 と同じ結果を得るため

には、同位体モデルに［一般的な有

機分子］が選択されていることを確

認してください。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化合物の同定］>［化学式の作

成］をクリックします。

b ［電荷の状態］タブをクリックし［一

般的な有機分子］を選択します。

c 4つの化合物すべてをハイライトします。

d ［化合物から化学式を作成］ツール

（ ）をクリックしてアルゴリズム

を実行するか、［同定］>［化合物から

化学式を作成］コマンドをクリックし

ます。

e ［データナビゲータ］ウィンドウで、表

示する化合物をハイライトします。

f ［化合物同定結果］ウィンドウのスク

ロールバーを用いて、化学式の作成結

果（MFG）を表示します。テーブルの

第 2 レベルに複数の［スコア］列が表

示されます。［ID ソース］列に、［デー

タベース検索（DB-Search）］アルゴリ

ズムおよび［化学式の作成（MFG）］ア

ルゴリズムの双方により結果が検出

されたことが表示されます。

• デフォルトでは、［化合物同定結果］

ウィンドウは［クロマトグラム結

果］と同じウィンドウにタブ表示さ

れます。ウィンドウの下にあるタブ

をクリックし、ウィンドウを切り替

えます。

• 該当する m/z で拡大すると、スペク

トルプロット上に予測同位体存在

比が見えます。

• すべての化合物に関して 1つ以上の

化学式が検出されます。

• ［データを含まない列を隠す］アイ

コンをクリックすると、自動的に空

の列が非表示になります。［列の削

除］ショートカットコマンドも使用

できます。

• データベース検索で検出された化

学式は［化学式の作成］アルゴリズ

ムで特定された化学式と同じです。

• ［コンフィグレーション］>［化合物

ラベルコンフィグレーション］から

化合物ラベルを変更することがで

きます。

図 59 化合物 4 の［化合物同定結果］ウィンドウと［MS/MS 化学式の詳細］ウィンドウ

タスク2. 化合物の同定と化学式の推定（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

各 m/z に対するすべての化学
式候補が、m/z ごとに色分けさ
れて表示されます。
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タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS）
タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS）
このタスクでは、タスク1で検出し、タスク2で同定した各化合物のレポートを
作成します。

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 化合物レポートに対するメソッド

設定の一部を変更します。

• 必要に応じて、拡大された指定

ピークのMSスペクトルの表示を

オフにします。

• レポートのMS/MSオプションを

オンにします。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［レポート］>［化合物レポート］

をクリックします。

b 必要に応じて、［MSスペクトルの表示

（指定ピークの拡大表示）］チェック

ボックスをオフにします。

c ［MS/MSスペクトルの表示］と

［MS/MSピークテーブルの表示］

チェックボックスをオンにします。

• このタブでオンにしたセクション

のみがレポートに含まれます。

• レポートの印刷に使用するテンプ

レートを変更するには、［メソッド

エクスプローラ］ウィンドウの［レ

ポート］>［共通レポートオプショ

ン］をクリックします。レポートに

使用する別のテンプレートを選択

します。

図 60 ［メソッドエディタ］の［化合物レポート］ウィンドウ

2 –レポートを印刷します。

• レポートをプレビューします。

a ［化合物レポートの印刷］アイコン

 をクリックし、レポートを印刷し

ます。

b ［化合物レポートの印刷］ダイアログ

ボックスで、［すべての結果］ボタン

をクリックします。

c ［レポートの印刷］をオンにします。

d プリンタを選択します。

e ［印刷プレビュー］をオンにします。

f ［OK］をクリックします。

• ［レポートを PDF ファイルで保存］

チェックボックスをオンにすると、

PDF ファイルが作成されます。こ

の方法は、Excelのインストール後

にMicrosoft Excel PDFのアドインを

インストールしている場合にのみ

使用できます。
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2 化合物の検出と同定
タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS）
図 61 化合物レポートの印刷プレビュー

3 ［印刷プレビュー］ウィンドウを

閉じます。

a ツールバーで［印刷プレビューを閉じ

る］をクリックします。

• レポートを印刷するには［印刷］ボ

タンをクリックします。レポートは

手順 2 の［化合物レポートの印刷］

ダイアログボックスで選択したプ

リンタを使用して印刷されます。

4 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク3. 化合物レポートの印刷（LC/MS - MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

このボタンを押すと、
レポートはプリンタに
送信されずに［印刷プ
レビュー］ウィンドウ
が終了します。
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タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）
タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索
（LC/MS - MS/MS）

［ターゲット MS/MS による化合物の検出］アルゴリズムでは MS/MS データの
化合物を同定し、各化合物の MS と MS/MS スペクトルを抽出します。複数のコ
リジョンエネルギーからの MS/M スペクトルを使用する場合、すべてのコリ
ジョンエネルギーの平均 MS/M スペクトルを抽出したり、各コリジョンエネル
ギーの MS/M スペクトルを個別に抽出することができます。 

［精密質量ライブラリの検索］アルゴリズムではプロダクトイオンスペクトルの
ライブラリファイル（CDB）を検索できます。セントロイドスペクトルのみが
検索できるので、すべてのプロファイルスペクトルは最初にセントロイドスペ
クトルに変換しておく必要があります。

タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas-PosTargetedMSMS.dデータ

ファイルのTICを開きます。

• 一般ワークフローを使用します。

a プログラムが開いていない場合、

［Masshunter Qualitative Analysis］アイ

コンをダブルクリックします。［デー

タファイルを開く］ダイアログボック

スで［キャンセル］をクリックします。

b ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］コマンドをクリックします。

c ［OK］をクリックします。

d ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。

e ［sulfa-PosTargetedMSMS.d］をクリック

し［開く］をクリックします。

f 必要に応じて、［クロマトグラム結果］

ツールバーの［ピーク選択］アイコン

をクリックします。

g 必要に応じて、［クロマトグラム結果］

ツールバーの［ズーム中にY軸をオート

スケール］アイコンをクリックします。

• ［ワークフローのデフォルトメソッ

ドを読み込む］ボタンと［ワークフ

ローのデフォルトレイアウトを読

み込む］ボタンをクリックします。

• 別のメソッドを開くには［メソッ

ド］>［開く］をクリックしてメソッ

ドを選択し、［開く］をクリックし

ます。 
• 青色の三角形が［メソッドエクスプ

ローラ］の［時間の遅れを調整］タ

ブに自動的に表示されます。この

データファイルにはDAD データと

ADCデータも含まれています。時間の

遅れを調整しない場合は、この青色

の三角形は無視してかまいません。

図 62 sulfas-PosTargetedMSMS.d データファイルの TIC クロマトグラム
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2 化合物の検出と同定
タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）
2 ターゲットMS/MSアルゴリズムを

使用して化合物を検出します。

• MS/MSクロマトグラムと

MS/MSスペクトルの抽出を選択

します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンドウ

で、［化合物の検出］>［ターゲット

MS/MS による検出］をクリックします。

b ［結果］ タブをクリックします。

c ［MS/MS クロマトグラムの抽出］と

［MS/MSスペクトルの抽出］のチェッ

クボックスをオンにします。

d ［検出］>［ターゲット MS/MS による

化合物の検出］をクリックします。

• 化合物の完全な結果セットは、化合

物の検出後に化合物をハイライト

した状態で［検出］>［完全な結果

セットを抽出］メニュー項目を用い

て抽出することができます。

• 定性分析プログラムにより、この設

定では4つの化合物が検出されます。

3 ［精密質量ライブラリの検索］ア

ルゴリズムを使用して各化合物を

検索します。

• Sulfas_AM_PCDL.cdb ライブラリ

を選択します。

• このライブラリが使用できない

場合は、Personal Compound 

Database and Library（PCDL）プロ

グラムをインストールしてくだ

さい。

• 最小一致スコアを50に下げます。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化合物の同定］>［精密質量ラ

イブラリの検索］をクリックします。

b ［参照］ボタンをクリックします。

c ［Sulfas_AM_PCDL.cdb］を選択します。

d ［開く］ ボタンをクリックします。

e ［検索結果］タブをクリックします。

f ［最小 Forward スコア］チェックボック

スをオンにします。最小Forwardスコア

として20を入力します。

g ［データナビゲータ］ウィンドウのす

べての化合物をハイライトします。

h [同定] > [ライブラリで化合物を検索]
をクリックします。

i 化合物リストが表示されていない場

合は、［表示］>［化合物リスト］をク

リックします。

j 化合物同定結果が表示されていない

場合は、［表示］>［化合物同定結果］

をクリックします。

• 拡張子が CDB のライブラリを選択

してい場合、ライブラリを検索する

と［精密質量ライブラリの検索］ア

ルゴリズムが実行されます。拡張子

が L のライブラリを選択した場合、

ライブラリを検索すると［ユニット

マスライブラリの検索］アルゴリズ

ムが実行されます。

• ［データナビゲータ］ウィンドウで

化合物を右クリックして、［ライブ

ラリで化合物を検索］をクリックし

て実行することもできます。

• ［精密質量ライブラリの検索］アル

ゴリズムに関係するすべてのパラ

メータを表示するには、［ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション］ダイアログボックスから

［詳細パラメータの表示］チェック

ボックスをオンにします。［検索基

準］タブが表示されます。このタブ

は、イオン化モード、機器タイプ、

コリジョンエネルギーによって、検

索するライブラリエントリを絞り

込む際に使用します。

• 利用可能な場合、構造式が自動的に

［MSスペクトル結果］ウィンドウに

表示されます。

タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）
図 63 ［精密質量ライブラリの検索］アルゴリズムの実行結果

4 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク4. 化合物の検出と精密質量ライブラリの検索（LC/MS - MS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSとMS/MS）
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの
実行（LC/MS - MSとMS/MS）

このタスクでは［オートMS/MS］モードのQ-TOFで得られたタンパク質消化物
データのMolecular Feature Extractionを実行します。

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 以下のパラメータを用いて、デー

タファイルpeptide-auto.dのMolecular 
Feature Extractionを行います。

• レイアウトがデフォルトレイア

ウトに戻っていることを確認し

ます。

• 時間範囲は2.5～4分です。

• 同位体モデルにペプチドを設定

します。

• アバンダンスの高いものから 20
化合物のみを表示するように

フィルタをかけます。

• ウィンドウレイアウトを変更し、

図 64（次ページ）に合わせます。

a peptide-auto.dデータファイルを開きます。 
b ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］コマンドをクリックします。

c ［OK］をクリックします。

d ［メソッドエクスプローラ］で［化合

物の検出］>［Molecular Featureによる

検出］をクリックし、［メソッドエディ

タ］ウィンドウにパラメータを表示し

ます。 
e ［抽出］タブで［ターゲット］のデー

タタイプに［低分子(クロマトグラフ)］
を選択します。

f ［リテンションタイムの制限］チェッ

クボックスをオンにします。次に 2.5
- 4を入力します。

g ［電荷の状態］タブで［同位体モデル］

に［ペプチド］を選択します。 
h ［化合物フィルタ］タブで、［化合物の

数を制限する］チェックボックスをオ

ンにし、化合物数に20を入力します。

i ［結果］タブで［MFE スペクトルの抽

出］と［ECCの抽出］チェックボック

スをオンにします。

j  をクリックして、データファイル

に対して［Molecular Feature による化合

物の検出］アルゴリズムを実行します。 
k ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［リストモード］ツールをクリックし

ます。

l 必要に応じて［クロマトグラム結果］

ツールバーの［リストペインの最大

数］で1を選択します。

• デフォルトレイアウトに戻すには、

［コンフィグレーション］>［ウィンド

ウレイアウト］>［デフォルトレイア

ウトの復元］をクリックします。

• ［化合物の数を制限する］フィルタで

は、抽出されるFeature数は制限されま

せん。定性分析プログラムに表示され

る化合物数を制限するだけです。

• ［同位体モデル］のリストにペプチド

がない場合は、［ユーザーインター

フェイス コンフィグレーション］ダイ

アログボックスで［Peptide Sequence
Editor］チェックボックスをオンにし

て、この機能を有効にします。［コン

フィグレーション］［ユーザーイン

ターフェイス コンフィグレーション］

をクリックして、このダイアログボッ

クスを表示します。［Molecular Feature
による検出］セクションの［LMFE］タ

ブおよび［詳細］タブを表示するに

は、［詳細パラメータの表示］チェッ

クボックスをオンにします。

• ［Molecular Feature］アルゴリズムを用

いて、Feature を抽出します。この後、

Agilent MassHunter Profiling ソフトウェ

アまたはGeneSpring MS ソフトウェア

を用いて、異なる抽出からのデータを

比較できます。

• デフォルトでは、クロマトグラムは重

ね描きで表示されます。

2 m/z 625.31585イオンの化合物スペ

クトルを検出し、電荷状態を確認

します。

a ［MS スペクトル結果］ウィンドウで、

スクロールしてm/z 625.+3166のイオン

を含むスペクトルを探します。

b 電荷状態を確認します。

• 化合物7には、電荷状態が+1のイオ

ンを含むスペクトルがあります。
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化合物の検出と同定 2
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSとMS/MS）
図 64 自動MS/MSデータを用いたタンパク質消化物のMolecular Featureによる化合物の検出

3 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSとMS/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 化合物の検出と同定
タスク5. タンパク質消化物のMolecular Feature Extractionの実行（LC/MS - MSとMS/MS）
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Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア 定性分析
ファミリアゼーションガイド
3
ワークフローを使用した定性分析
メソッドの設定と実行

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー 100

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク
調査ワークフロー 106

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MS
ターゲット化合物のスクリーニングワークフロー 112

タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定 117

これらのタスクでは、定性分析メソッドの設定および実行方法を学習します。ま
た、解析や化合物同定を自動化するためのメソッド編集も学習します。その後、
データファイルを開くときに、メソッドから自動的に処理を実行します。そし
て、ワークリストを用いて自動化を実行するメソッドの作成も学習します。 

定性分析パラメータのみ、または測定パラメータと定性分析パラメータの両方
を用いたワークリストメソッドの作成方法を学習します。

説明には、MSのみのデータファイル（Q-TOF）を使用しますが、すべてのタス
クはQ-TOFまたはトリプル四重極のどちらのMS/MSデータにも適用できます。

この章の例ではいくつかのワークフローを使用します。さまざまなワークフ
ローの概要を把握して、実行するタスクに最も適したワークフローを決定する
ことができます。詳細は、155 ページの「ワークフロー」を参照してください。

一般ワークフローはGC/MSデータとLC/MSデータの両方をサポートします。
GC/Q-TOF 化合物スクリーニングワークフローは、GC/Q-TOF データをサポー
トします。他のワークフローでサポートされるのはLC/MSデータのみです。

BioConf i r m ワークフローについては、オンラインヘルプ、ならびに
『BioConfirm Quick Start Guide』および『BioConfirm Familiarization Guide』
を参照してください。
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
実習方法を示す表は、以下の3列に分けて表示されています。

• ステップ - 操作概要です。各自でプログラムを実行します。

• 詳細説明 - ステップの実行に必要な手順を示しています。

• コメント - 実習の各ステップに関するヒントや追加情報を記しています。

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー

Qualitative Analysisプログラムを初めて起動した場合、default.mメソッドが読
み込まれます。開いたメソッドは変更して保存したり、新しいメソッドを開き、
変更を加えて保存したりすることができます。default.mメソッドを上書きする
ことはできません。

データファイルを開いた際に、メソッドで特定の処理を実行するように設定す
ることもできます。データファイルを開く際に、データファイルに保存されて
いる結果の作成に使用したメソッドを読み込むこともできます。データファイ
ルに結果を保存するたびに、このメソッドは自動的に保存されます。一般ワー
クフローは、GC/MSデータファイルとLC/MSデータファイルの両方で使用でき
ます。
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dデータファイルを

開きます。

• データファイルが開かれたとき

に、プログラムによる自動ファ

イル処理が実行されないことを

確認します。

• メソッドが Default.m であること

を確認します。

• ウィンドウレイアウトがデフォ

ルトレイアウトであることを確

認します。

a デスクトップの［Qualitative Analysis］
アイコンをダブルクリックします。

b ［データファイルを開く］ダイアログボッ

クスでsulfas_PosMS.dを選択します。 
c ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

d 必要に応じて［結果データの読み込み］

チェックボックスをオフにします。

e [開く] をクリックします。

f [コンフィグレーション ] > [ワークフ

ローのコンフィグレーション] > [一般]
コマンドをクリックします。

g ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

h [OK] をクリックします。

i [コンフィグレーション ] > [ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション]をクリックします。

j すべてのチェックボックスをオンに

して、すべてのオプションが使用でき

るようにします。

k ［OK］ボタンをクリックします。

• 一般ワークフローのデフォルトの

レイアウトが自動的に読み込まれ

ます。このデフォルトレイアウトに

戻すには、［表示］>［ウィンドウレ

イアウト］>［デフォルトレイアウ

トの復元］をクリックします。この

コマンドは常に、一般ワークフロー

に使用されるレイアウトに復元し

ます。

• メソッドを読み込むには、以下の操

作を行います。

• [メソッド ] > [開く ] をクリック

します。

• メソッドを選択します。

• [開く] をクリックします。

• 先の実習で述べたように、メソッド

に変更を加えると、変更された項目

の横と［メソッドエクスプローラ］

の変更されたセクションの横に青

色三角形が表示されます。

2 メソッドを設定し、TICクロマトグ

ラムを抽出します。 
• MS データに TIC クロマトグラム

を定義します。

• MSのみのデータファイルである

ため、サイクル合計をオフにし

ます。

a [メソッドエクスプローラ] ウィンドウ

で、[クロマトグラム] > [クロマトグラ

ムの定義] を選択します。

b BPCクロマトグラムを削除します。

c ［タイプ］リストで［TIC］を選択します。

d ［MSレベル］が［MS］であることを確

認します。

e ［サイクル合計を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

f ［追加］をクリックします。

3 メソッドを編集し、データを積分

します。

• 4つの最大ピークのみ積分します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［クロマトグラム］>［積分(MS)］
をクリックします。

b ［ピークフィルタ］タブをクリックします。

c ［ピークの最大数］セクションで、

［ピーク数を高さベースで制限する］

チェックボックスをオンにします。

d 4を入力します。 

• [クロマトグラム ] > [積分(MS)] セク

ションの [ ピークフィルタ ] タブの

値を更新すると、[メソッドエクス

プローラ ] の他のセクションの値も

更新されます。青色三角形が表示さ

れたセクションが、その他の更新さ

れたセクションです。
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
図 65 ［クロマトグラム］>［積分(MS)］>［ピークフィルタ］タブ

4 積分を実行して積分された4つの

ピークのみが表示されることを確

認します。

• ［クロマトグラムの積分］アイコン

 をクリックし、データファイルを

積分します。 

5 メソッドをiiiexercise1に保存しま

す。ここで、「iii」はユーザーのイ

ニシャルです。

a トップメニューから [メソッド ] > [名
前を付けて保存] をクリックします。

b iiiexercise1を入力します。

c [保存] ボタンをクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

6 ピーク開始時のスペクトルを使用

するようピークスペクトルバック

グラウンドを変更します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［スペクトル］>［抽出（MS）］

をクリックします。

b ［ピークスペクトル抽出（MS）］タブを

クリックします。

c ピークスペクトルバックグラウンド

で［ピーク開始点のスペクトル］を選

択します。

• メソッド保存後に追加の変更を行

うと、青色三角形が表示されます。

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

［メソッドの保存］アイコン
をクリックすると、現在の
メソッドが保存されます。
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
図 66 ［スペクトル］>［抽出(MS)］>［ピークスペクトル抽出(MS)］タブ

7 MSスペクトルの抽出を実行して

バックグラウンドスペクトルが減

算されることを確認します。

• [ピークスペクトルの抽出] アイコン

をクリックし、データファイルの選択さ

れたピークで処理を実行します。 

8 メソッドを保存します。 • 以下の3つの方法のいずれかで、メソッ

ドを保存します。

•［メソッドエディタ］の［メ

ソッドの保存］アイコン  を

クリックします。

• ［メソッドエディタ］を右クリック

し［メソッドの保存］をクリックし

ます。

• トップメニューから [メソッド] > [保
存] をクリックします。

• [メソッドの保存] アイコンは 

103 ページの図 66 に示されてい

ます。

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

［メソッドの保存］アイ
コンをクリックする
と、現在のメソッドが
保存されます。
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
9 データファイルを開くときに、こ

こまでに変更したパラメータ処理

を自動的に実行するメソッドを設

定します。

• このデータファイルやその他の

データファイルを開く際に、実行

する処理のリストを作成します。

ヒント：［メソッドエクスプローラ］

の［一般］を使用します。

a [メソッドエクスプローラ] ウィンドウ

で、[一般] > [ファイルを開くときにす

る処理] を選択します。

b ［使用可能な処理］リストから［ピー

クスペクトルの積分と抽出］を選択し

ます。 

c 追加ボタン をクリックし、選択

した処理を［実行する処理］リストに

移動します。 

選択したアクションをダブルクリッ

クし、それを他のリストに移動させる

こともできます。

10［ファイルを開くときにする処理］

をテストします。

• ［ファイルを開くときにする処理を今

すぐ実行］アイコン  をクリックし、

データファイルの処理を実行します。 

• クロマトグラムとスペクトルは上

書きされません。新しいクロマトグ

ラムとスペクトルが追加されます。

図 67 [メソッドエディタ] の [一般] > [ファイルを開くときにする処理] セクション

11 メソッドを保存します。 • ［メソッドエディタ］の［メソッドの保

存］アイコンをクリックします。

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

[実行する処理] リストには、２
つの処理があります。最初の処
理では定義済みのクロマトグ
ラムを抽出します。その後、そ
のクロマトグラムが積分され、
ピークが抽出されます。
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行 - 一般ワークフロー
12 ワークリストでメソッドを実行す

るときに、処理を自動的に実行す

るメソッドを設定します。

• このデータファイルやその他の

データファイルを開く際に、実行

する処理のリストを作成します。

ヒント：［メソッドエクスプローラ］

の［ワークリスト自動化］を使用し

ます。

a [メソッドエクスプローラ] ウィンドウ

で、[ワークリスト自動化] > [ワークリ

スト処理] を選択します。

b 実行する処理リストの［解析レポート

の作成］を削除します。

13［ワークリスト処理］をテストし

ます。

• ［ワークリスト処理を今すぐ実行］アイ

コン  をクリックし、データファイ

ルの処理を実行します。 

• クロマトグラムとスペクトルは上

書きされません。新しいクロマトグ

ラムとスペクトルが追加されます。

図 68 [メソッドエディタ] の [ワークリスト自動化] > [ワークリスト処理] セクション

14 メソッドを保存し、結果を保存せ

ずにデータファイルを閉じます。

a ［メソッドエディタ］の［メソッドの

保存］アイコンをクリックします。

b [ファイル ] > [データファイルを閉じ

る ] をクリックし、結果の保存を求め

られたら [いいえ] をクリックします。

タスク1. 定性分析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

メソッドには２つの異なる処
理リストが含まれます。1つ目
の処理リスト（ファイルを開く
ときにする処理）は、データ
ファイルを開くときに実行で
きます。２つ目の処理リスト

（ワークリスト処理）は、ワー
クリストの一部としてメソッ
ドを実行するときに実行され
ます。
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラム
ピーク調査ワークフロー

このタスクでは、特定の順序で実行する解析処理のリストを含む定性分析メ
ソッドを設定します。この設定では、クロマトグラムの抽出と積分、スペクト
ルの抽出、ピークスペクトルのデータベース検索、スペクトルの化学式の作成、
解析レポートの印刷を行います。

このメソッドはクロマトグラムピーク調査ワークフローに切り替えて設定しま
す。データファイルを開いたときに、メソッドでこの自動解析を実行するよう
にも設定します。

［クロマトグラムピーク調査］ワークフローで使用できるのは、LC/MSデータ
ファイルのみです。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dを再び開きます。

• ファイルを開く際に、メソッドに

よってデータファイルの処理が

実行されないことを確認します。

• メソッドがiiiexercise1.mであるこ

とを確認します。

a ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［ク

ロマトグラムピーク調査］コマンドを

クリックします。

b ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

c [OK] をクリックします。

d [コンフィグレーション ] > [ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション]をクリックします。

e すべてのチェックボックスをオンに

して、すべてのオプションが使用でき

るようにします。

f ［OK］ボタンをクリックします。

g [ファイル] > [データファイルを開く]
をクリックします。

h ［データファイルを開く］ダイアログボッ

クスでsulfas_PosMS.dを選択します。

i ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

j [開く] をクリックします。

k ［メソッド］>［開く］をクリックして

iiiexercise1.mメソッドを選択し［開く］

をクリックします。

• ［結果データの読み込み］チェック

ボックスがオフか灰色表示のどちら

かになっていることを確認します。

• 異なるワークフローに切り替える

と、新しいメソッドと新しいウィン

ドウレイアウトが読み込まれ、新し

いセクションが［メソッドエクスプ

ローラ］に追加されます。

• メソッドへの変更の保存を求めら

れたら［いいえ］をクリックします。

• メソッドを読み込んだときに、赤い

感嘆符が表示される場合がありま

す。これらのエラーは、MassHunter
フォルダが D： ドライブにない場合

に発生することがあります。エラー

を修正するには、データベースとラ

イブラリの指定フォルダを変更し

ます。
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
2 ［クロマトグラムピーク調査］ア

ルゴリズムのセクションを参照し

てください。

• ［メソッドエクスプローラ］ウィンドウ

で、［クロマトグラムピーク調査ワーク

フロー］をクリックします。

• このワークフローにはセクション

が 11 個あります。ほとんどのセク

ションは、一般ワークフローのセク

ションと同じです。

• 各セクションを確認するための

ワークフローが設計されています。

3 新しい結果で前の結果を上書きす

ることを確認します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［前の結果］を選択します。

b ［前の結果をすべて削除］チェック

ボックスをオンにします。

• ［メソッドエクスプローラ］の他の

セクションに、青色三角形が表示さ

れていることを確認してください。

これは、他の場所でも同じパラメー

タ値が変更されたことを示します。

4 TICを抽出し、4つの大きなピーク

を積分します。

a ［クロマトグラムの抽出］を選択します。

b ［クロマトグラム］タブをクリックし

ます。

c マススペクトルの検索に使用される

クロマトグラムに TICが選択されてい

ることを確認します。

d ［抽出する追加のクロマトグラム］で

［シグナルA］をオンにします。

e ［シグナルAの取得元］リストから

［DAD1］を選択します。

f ［メソッドエクスプローラ］の［クロ

マトグラムの積分］セクションを選択

します。

g ［ピーク（MS）］タブをクリックし、

［ピーク数を高さベースで制限する］

をオンにして4を入力します。

• ［クロマトグラムの抽出］セクショ

ンは他の場所には存在しないセク

ションです。そのためこの情報は

［メソッドエディタ］の他の箇所か

らは入力できません。

5 MSスペクトルを抽出し、ピーク前

後のスペクトルの平均ピークスペ

クトルバックグラウンドを減算す

るように設定します。

a ［マススペクトルの抽出］を選択します。

b ［ピークスペクトル］タブをクリック

します。

c ［ピークスペクトルバックグラウン

ド］で［ピーク開始点と終了点のスペ

クトルの平均］を選択します。

6 すべてのスペクトルピークに対し

てデータベースを検索し、化学式

を作成するように設定します。

• ［分子式作成］および［データ

ベース検索］のパラメータ値は

変更しないでください。

a ［メソッドエクスプローラ］で［スペ

クトルピーク同定］を選択します。

b ［ピークをデータベースで検索］

チェックボックスをオンにします。

c ［各ピークの化学式を作成］チェック

ボックスをオンにします。

d ［すべてのピーク］ボタンをクリック

します。

• ［スペクトルピーク同定］セクショ

ンは他の場所には存在しないセク

ションです。そのためこの情報は

［メソッドエディタ］の他の箇所か

らは入力できません。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
7 この時点までの自動解析プロセス

をテストします。

• ［スペクトルピーク同定］セクションか

ら［クロマトグラムピーク調査の実行］

アイコン  をクリックします。

• ［分子式作成］セクションから 

アイコンをクリックする場合、矢印

をクリックし、適用可能な処理のリ

ストから［クロマトグラムピーク調

査の実行］を選択します。このセク

ションで実行されるデフォルトの

処理は［スペクトルピークから化学

式を作成］です。その他のセクショ

ンでも異なるデフォルト処理が設

定されている場合があります。

8 ［スペクトル同定結果］ウィンド

ウ開き、以下を表示します。

• このリストは、図 69のように［ク

ロマトグラム結果］と同じウィ

ンドウにタブ表示されます。

• 自動化が正しく実行された場合

は、メソッドを保存します。

a 必要に応じて、［表示］>［スペクトル

同定結果］をクリックします。

b 各 MS スキャンの結果をレビューして

［クロマトグラムピーク調査］アルゴ

リズムのすべての処理が実行された

ことを確認します。

• メイン画面内でウィンドウを移動

させる方法については、タスク 4.

ウィンドウレイアウトの変更 19

ページ を参照してください。

• ［スペクトル同定結果］ウィンドウ

は［クロマトグラム結果］と同じ

ウィンドウにタブ表示されます。

［スペクトル同定結果］ウィンドウ

が表示されていない場合は、タブを

クリックします。

• メインツールバーのアイコンを使

用してこれらのウィンドウを表示

させることもできます。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
図 69 自動解析ステップを実行してタブ表示された結果

9 メソッドをiiiexercise2に保存しま

す。ここで、「iii」はユーザーのイ

ニシャルです。

a メニューから [メソッド ] > [名前を付

けて保存] をクリックします。

b iiiexercise2を入力します。

c [保存] をクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

10 解析レポートを設定し、この実習で

印刷するセクションを指定します。

• メソッドを保存します。

a ［メソッドエクスプローラ］で［解析

レポート］を選択します。

b ［コンテンツ］タブをクリックします。

c 必要な変更を行います。

d ［解析レポートの印刷］アイコンをク

リックします。

e 必要に応じて［メソッドエディタ］の

［メソッドの保存］アイコンをクリッ

クします。

• 実行する処理を選択する際に、レ

ポートを印刷するかどうかを選択

します。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
11 データファイルを開くときに自動

解析を実行するメソッドを設定し

ます。

• メソッドを保存します。

a ［メソッドエクスプローラ］で［自動

化］を選択します。

b ［ファイルを開くときにする処理］を

クリックします。

c ［実行する処理］リストの各項目を選

択し［削除］アイコン  をクリック

します。

d ［使用可能な処理］リストで［クロマ

トグラムピーク調査（解析レポートな

し）］を選択し［追加］ボタン  を

クリックします。

e ［メソッドエディタ］の［メソッドの

保存］アイコンをクリックします。

• 必要に応じて、これらの処理をテス

トします。

12［メソッドエディタ］、［メソッド

エクスプローラ］、［データナビ

ゲータ］ウィンドウを閉じます。

• 図 70 のレイアウトと同じになる

ように、ウィンドウを移動します。

• 結果を保存せずにデータファイ

ルを閉じます。

a ［メソッドエディタ］、［メソッドエク

スプローラ］、［データナビゲータ］

ウィンドウの［閉じる］ボタンをク

リックします。

b ウィンドウが図 70 と同じになるよう

に、ウィンドウを移動します。

c [ファイル ] > [データファイルを閉じ

る] をクリックします。

d 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

• 新しいデータファイルを開いたと

きに表示されるウィンドウレイア

ウトは、最後に使用したウィンドウ

レイアウトです。

13 sulfas_PosMS.dデータファイルを再

び開き、自動解析を実行します。

• 図 70と同様の結果になることを

確認します。

a ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。

b sulfas_PosMS.dを選択します。

c ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオンにします。

d [開く] をクリックします。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
110 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行 - クロマトグラムピーク調査ワークフロー
図 70 sulfas_PosMS.dデータファイルを開くときにクロマトグラムピーク調査処理をした結果

14 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a [ファイル ] > [データファイルを閉じ

る] をクリックします。

b 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

タスク2. 自動解析メソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MSターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフロー
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - 
MSターゲット化合物のスクリーニングワークフロー

このタスクでは、化合物の検出し同定する処理リストを含む定性分析メソッド
を設定します。この設定では、選択したアルゴリズムに基づき化合物を検出、化
合物をデータベースで検索、特定化合物の化学式を作成、化合物レポートの作
成を行います。

このメソッドはMSターゲット化合物のスクリーニングワークフローに切り替
えて設定します。このメソッドは［化合物の自動解析ステップ］セクションを
使用して設定することもできます。データファイルを開いたときにメソッドで
化合物の自動化を実行するようにも設定します。

MSターゲット化合物のスクリーニングワークフローで使用できるのは、LC/MS
データファイルのみです。

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dを再び開きます。

• ファイルを開く際に、メソッドに

よってデータファイルの処理が

実行されないことを確認します。

• メソッドがiiiexercise2.mであるこ

とを確認します。

• MSターゲット化合物のスクリー

ニングワークフローで作業を開

始します。

a ［コンフィグレーション］>［ワークフロー

のコンフィグレーション］>［MS ターゲッ

ト化合物のスクリーニング］をクリックし

ます。

b ［ワークフローのデフォルトメソッドを読

み込む］ボタンと［ワークフローのデフォ

ルトレイアウトを読み込む］ボタンをク

リックします。

c ［OK］ボタンをクリックします。

d [コンフィグレーション ] > [ユーザーイン

ターフェイス コンフィグレーション]をク

リックします。

e すべてのチェックボックスをオンにして、

すべてのオプションが使用できるように

します。

f ［OK］ボタンをクリックします。

g [ファイル] > [データファイルを開く] をク

リックします。

h ［データファイルを開く］ダイアログボックス

でsulfas_PosMS.dを選択します。

i ［選択したメソッドでファイルを開くとき

にする処理を実行］チェックボックスと

［結果データの読み込み］チェックボック

スをオフにし、［開く］をクリックします。

j ［メソッド］>［開く］をクリックします。

iiiexercise2.mメソッドを選択します。 
k ［開く］ をクリックします。

l メソッドの変更を保存するかどうかのダ

イアログでは［いいえ］をクリックします。

• ［結果データの読み込み］チェック

ボックスがオフか灰色表示のどちら

かになっていることを確認します。

• MS ターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフローに切り替えると、

Screening-Default.m メソッドが読み

込まれます。

• MassHunter フォルダが D:ドライブ

のデフォルト位置にない場合は、こ

のワークフローに切り替えるとメ

ソッドでエラーが発生します。デー

タベースのフォルダは、適切な位置

に変更することができます。
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MSターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフロー
2 化合物の検出と同定に関する自動

化ステップを開きます。

• ［メソッドエディタ］ウィンドウ

を任意の場所にタブ付けします。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［MS ターゲット化合物スクリー

ニングワークフロー］>［自動化］を

クリックします。

b （オプション）［メソッドエディタ］

ウィンドウを［データナビゲータ］と

同じウィンドウにタブ付けします。

c ［化合物リスト］ウィンドウを閉じます。

• このワークフローでは［メソッドエ

ディタ］はフローティングウィンド

ウです。フローティングウィンドウ

のままにしておくことも［データナ

ビゲータ］ウィンドウなどの別の

ウィンドウにタブ表示することも

できます。

3 すべての化合物に対してデータ

ベースを検索し、化学式を作成す

るように選択します。

• Molecular Featureで化合物を検出

していることを確認します。

a ［解析オプション］タブをクリックします。

b ［Molecular Feature による検出］を選択し

ます。

c ［化合物をデータベースで検索］

チェックボックスをオンにします。

d ［各化合物の化学式を作成］チェック

ボックスをオンにします。

e ［すべての化合物］をクリックします。

f ［同定された化合物のみを表示］

チェックボックスをオンにします。

• 化合物は［データベースの検索］、［化

学式の作成］、［ライブラリの検索］

のアルゴリズム、または化合物が検

出されている場合は［化学式による

検出］アルゴリズムを使用して同定

することができます。MassHunter

BioConfirm ソフトウェアがインス

トールされている場合は、化合物は

［シーケンスの照らし合わせ］アルゴ

リズムでも同定できます。

4 新しい結果で前の結果を上書きす

ることを確認します。

a [結果] タブをクリックします。

b ［前の結果をすべて削除］チェック

ボックスをオンにします。

5 この時点までの自動化プロセスを

テストします。

• ［MS ターゲット化合物スクリーニング

ワークフロー］［自動化］セクションの

いずれかから［化合物の自動解析ス

テップの実行］アイコン  をクリッ

クします。

6 以下のウィンドウを開いて表示し

ます。

• 化合物リスト

• 化合物同定結果

• ウィンドウが図 71のように表示

されていることを確認します。

• 各化合物（化合物1と2を除く）の

各リストをレビューします。

a （必要に応じて）［表示］>［化合物リ

スト］をクリックします。

b （必要に応じて）［表示］>［化合物同

定結果］をクリックします。

c ［データナビゲータ］で化合物1と化合

物 2のチェックボックスをオフにしま

す。［化合物リスト］ウィンドウの［表

示/非表示］列でも、化合物1と化合物

2のチェックボックスをオフにするこ

とができます。

d 同定済み化合物の各テーブルを確認

して、［化合物の自動解析ステップ］の

すべての処理が実行されたことを確

認します。

• メイン画面内でウィンドウを移動

させる方法については、実習1のタ

スク4を参照します。

• ［化合物同定結果］ウィンドウは［ク

ロマトグラム結果］と同じウィンド

ウにタブ表示されます（図 71 ）。

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MSターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフロー
7 メソッドをiiiexercise3に保存しま

す。ここで、「iii」はユーザーのイ

ニシャルです。

a トップメニューから [メソッド ] > [名
前を付けて保存] をクリックします。

b iiiexercise3を入力します。

c [保存] をクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

図 71 化合物の自動解析ステップを実行してタブ表示された結果

8 この実習用の化合物レポートを設

定します。

• 必要に応じて、メソッドを保存

します。

a ［化合物レポート］を選択します。

b 必要な変更を行います。

c [テンプレート] タブをクリックします。

d （オプション）［化合物レポートのテ

ンプレート］として、

TargetCompoundScreeningReport.xltxを選

択します。

e 必要に応じて［メソッドエディタ］の

［メソッドの保存］アイコンをクリッ

クします。

• このワークフローのデフォルト化

合物レポートテンプレートは、

「TargetCompoundScreeningReport.xltx」

です。読み込んだ iiiExercise2.m メ

ソッドは、一般ワークフローのデ

フォルトメソッドから開始されて

います。どちらのレポートテンプ

レートを選択してもかまいません。

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
114 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MSターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフロー
9 データファイルが開くと化合物同

定を自動実行するメソッドを設定

します。

• メソッドを保存します。

a ［MS ターゲット化合物スクリーニング

ワークフロー］>［自動化］>［ファイル

を開くときにする処理］を選択します。

b ［実行する処理］リストの各処理を選

択し［削除］アイコン  をクリック

します。

c ［使用可能なアクション］リストで［化

合物の自動解析（レポートなし）］を

選択し［追加］ボタン  をクリッ

クします。

d ［メソッドエディタ］の［メソッドの

保存］アイコンをクリックします。

• 必要に応じて、これらの処理をテス

トします。

10［メソッドエディタ］、［メソッド

エクスプローラ］、［データナビ

ゲータ］を閉じます。

• 図 72 のレイアウトと同じになる

ように、ウィンドウを移動します。

• 結果を保存せずにデータファイ

ルを閉じます。

a ［メソッドエディタ］、［メソッドエク

スプローラ］、［データナビゲータ］の

［閉じる］ボタンをクリックします。

b ウィンドウが図 72 と同じになるよう

に、ウィンドウを移動します。

c [ファイル ] > [データファイルを閉じ

る] をクリックします。

d 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

• ウィンドウを移動させる方法につい

ては、実習1のタスク4を参照します。

11 sulfas_PosMS.dデータファイルを

再び開き、化合物同定を自動実行

します。

• 図 72と同様の結果になることを

確認します。

• ［化合物リスト］の化合物 1 と化

合物2 を非表示にします。

a ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。

b ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオンにします。

c [開く] をクリックします。

d ［化合物リスト］の化合物1と化合物2の

［表示/非表示］列のチェックボックス

をオフにします。

• 化合物 1、2、5、6、および 8 は［デー

タベース検索］アルゴリズムで検出

されていませんが［化学式の作成］

アルゴリズムにより化学式が作成

されています。

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行 - MSターゲット化合物のスクリーニ

ングワークフロー
図 72 sulfas_PosMS.dデータファイルを開くときに化合物同定を自動実行した結果

12 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a [ファイル ] > [データファイルを閉じ

る] をクリックします。

b 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

タスク3. 化合物同定を自動化するメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定
タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定 

このタスクでは、ワークリストを実行する際に行う処理リストを含む定性分析
メソッドを設定します。測定パラメータと定性分析パラメータの両方を含むメ
ソッドの保存方法を学習しますが、このタスクでは実際には行いません。

データ測定ソフトウェア リビジョンB.05.00を開始します。データ測定ソフト
ウェアでデータ測定を実行します。そのデータ測定メソッドから定性メソッド
を自動的に実行することができます。詳細は、［データ測定］のオンラインヘル
プを参照してください。

タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.d データファイルを

読み込みます。 

• タスク 2 で保存したメソッドを

開きます。

• ファイルを開くときにする処

理が実行されないことを確認

します。

• デフォルトのウィンドウレイア

ウトを復元します。

a デフォルトワークフローに戻すには [コ
ンフィグレーション ] > [ワークフロー

のコンフィグレーション] > [一般] をク

リックします。

b ［OK］をクリックして続行します。

c [ファイル] > [データファイルを開く]
をクリックします。

d ［データファイルを開く］ダイアログ

ボックスで sulfas_PosMS.d を選択し

ます。

e ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

f ［結果データの読み込み］チェック

ボックスをオフにします。

g [開く] をクリックします。

h iiiExercise2.mメソッドを読み込みます。

• このタスクでは、定性分析パラ

メータのみを含むメソッドを作成

します。

• このメソッドからワークリストメ

ソッドを作成するには、測定プログ

ラムを使用して、このメソッドに測

定パラメータを追加する必要があ

ります。

• ［データファイルを開く］ダイアロ

グボックスの［ワークリストメソッ

ドの読み込み］（使用可能と仮定す

る）を選択すると、データファイル

を作成した測定メソッドのワーク

リストの定性分析部分を用いて、

データファイルが開かれます。

• 既存の測定メソッドに定性分析パ

ラメータを保存することで、測定パ

ラメータと定性分析パラメータの

両方を含むワークリストメソッド

を作成できます。

• すべての解析を自動ステップにし

たメソッドを設定することもでき

ます。設定後に、これらの自動解析

処理を削除することも、再度追加す

ることもできます。

• ［化合物の自動解析］でも同じ操作

が可能です。
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定
2 ワークリストの各解析完了時に自

動的に実行されるメソッドを設定

します。 

以下のタスクを実行するようにメ

ソッドを設定します。

• 定義済みクロマトグラムの抽出 

• ピークスペクトルの積分と抽出

• 解析レポートの作成

ヒント：［メソッドエクスプロー

ラ］の［ワークリスト自動化］を

使用します。

a [メソッドエクスプローラ ] で [ワーク

リスト自動化 ] > [ワークリスト処理 ]
を選択して [実行する処理をワークリ

ストから割り当て ] セクションを表示

します。

b 以下の処理が、この順番で［実行する

処理］リストにあることを確認します。

• 定義済みクロマトグラムの抽出

• ピークスペクトルの積分と抽出

• 解析レポートの作成

c 必要に応じて［使用可能な処理］リス

トからそれぞれの処理を選択し［追

加］ボタン  をクリックして選択

した処理を［実行する処理］リストに

移動します。 

選択した処理をダブルクリックしてリ

スト間を移動させることもできます。

d 不要な処理がある場合は［実行する処

理］リストで該当する処理を選択し［削

除］アイコン  をクリックします。

図 73 ［メソッドエディタ］の［ワークリスト処理］セクション

タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行 3
タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定
3 メソッドをiiiexercise 2worklist.mに

保存します。ここで、「iii」はユー

ザーのイニシャルです。

• 結果を保存せずに、プログラム

を閉じます。

a メソッドを保存するには [メソッド] > [
名前を付けて保存] をクリックします。 

b iiiexercise2worklist.mと入力します。

c [保存] をクリックします。

d [ファイル] > [終了] をクリックします。

e 結果の保存を求められたら［いいえ］

をクリックします。

• 測定プログラムを使用して、メソッ

ドに測定パラメータを追加した後、

同じ名前または名前を付けてメ

ソッドを保存することができます。

• ワークリストから実行するときに、

（測定パラメータを追加している場

合）このメソッドはデータを連続し

て自動的に測定、解析します。［ワー

クリスト処理］セクションの［実行

する処理］リストにある処理が自動

的に実行されます。

タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフローを使用した定性分析メソッドの設定と実行
タスク4. ワークリストで実行する定性メソッドの設定
120 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア 定性分析
ファミリアゼーションガイド
4
定性分析のウィザード

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行 122

タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］
ウィザードの実行 129

定性分析プログラムには複数のウィザードがあります。これらのウィザードは、
特定タスクの実行に必要な一連のステップをガイドします。

•［クロマトグラムピークの同定］ウィザード - このウィザードは、［クロマト
グラムピーク調査（解析レポートなし）］処理の実行前に変更するメソッドエ
ディタのさまざまなセクションとタブをガイドします。

•［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザード - このウィザード
は、［Molecular Featureによる検出］アルゴリズムおよび［データベース検
索］アルゴリズムの実行前に変更するメソッドエディタのさまざまなセク
ションとタブをガイドします。

表示されるメソッドエディタセクションは、［メソッドエディタ］ウィンドウで
も更新することができます。

BioConfirm をインストールすると、さらに複数のウィザードが追加されます。
追加されるその他のウィザードは、『BioConfirm Familiarization Guide』で説
明されています。 

実習方法を示す表は、以下の3列に分けて表示されています。

• ステップ - 操作概要です。各自でプログラムを実行します。

• 詳細説明 - ステップの実行に必要な手順を示しています。

• コメント - 実習の各ステップに関するヒントや追加情報を記しています。
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4 定性分析のウィザード
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

このウィザードを実行すると、［クロマトグラムピーク調査（解析レポートな
し）］処理に影響を与えるメソッドエディタセクションとその他のページのすべ
てが表示されます。さらに［完了］ボタンをクリックすると、メソッドの変更
が保存され、［クロマトグラムピーク調査（解析レポートなし）］処理が実行さ
れます。

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dデータファイルを

開きます。

• データファイルが開かれたとき

に、プログラムによる自動ファ

イル処理が実行されないことを

確認します。

• メソッドが Default.m であること

を確認します。

• ウィンドウレイアウトがデフォ

ルトレイアウトであることを確

認します。

a デスクトップの［Qualitative Analysis］
アイコンをダブルクリックします。

b ［データファイルを開く］ダイアログボッ

クスでsulfas_PosMS.dを選択します。 
c ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

d 必要に応じて［結果データの読み込み］

チェックボックスをオフにします。

e ［開く］ をクリックします。

f ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］コマンドをクリックします。

g ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

h ［OK］ボタンをクリックします。

i ［コンフィグレーション］>［ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション］をクリックします。

j すべてのチェックボックスをオンに

して、すべてのオプションが使用でき

るようにします。

k ［OK］ボタンをクリックします。

• 一般ワークフローのデフォルトの

レイアウトが自動的に読み込まれ

ます。このデフォルトレイアウトに

戻るには、［コンフィグレーション］

>［ウィンドウレイアウト］>［デ

フォルトレイアウトの復元］をク

リックします。このコマンドは常

に、一般ワークフローに使用される

レイアウトに復元します。

• 前のタスクと同様に、メソッドに変

更を加えると、変更された項目の横

と［メソッドエクスプローラ］の変

更されたセクションの横に青い三

角形が表示されます。

2 ［クロマトグラムピークの同定］

ウィザードを開始します。パラ

メータを変更して、前の結果を削

除します。

a ［ウィザード］>［クロマトグラムピー

クの同定］コマンドをクリックします。

b ［前回の結果］ページで、［前の結果を

すべて削除］チェックボックスをオン

にします。

c ［次へ］をクリックします。

• ウィザードは、一連のページを順に

ガイドします。各ページでタスクの

パラメータを設定します。これらの

ページの多くは、［メソッドエディ

タ］ウィンドウのセクションおよび

タブと重複しています。

• クロマトグラム、スペクトル、化合

物が削除されます。
122 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



定性分析のウィザード 4
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
3 ［クロマトグラム抽出］ページを

編集します。パラメータを変更し

て、BPC およびシグナル A クロマ

トグラムを抽出します。

a ［クロマトグラム抽出］ページで、

［BPC］チェックボックスと［シグナル

A］チェックボックスをオンにします。

b ［シグナルAの取得元］リストから

［DAD1］を選択します。

c ［次へ］をクリックします。 

• ［完了］をクリックすると、現在の

メソッドが変更されます。［メソッ

ドエディタ］では、メソッドに保存

されている値を変更すると青い三

角形が表示されます。ただしウィ

ザードの場合、メソッドの現在の値

から変更されたウィザードの値が

青い三角形で表示されます。

図 74 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［クロマトグラム抽出］ページ

4 ［クロマトグラムの積分］ページを

編集します。パラメータを変更し

て、大きい順に 4 つの MS ピークの

みが積分されるようにします。

a ［クロマトグラムの積分］ページで、

［ピーク（MS）］タブをクリックします。

b ［ピーク数を高さベースで制限する］

チェックボックスをオンにし、4 と入

力します。

c ［次へ］をクリックします。 

• ウィザードはどのページからでも

［完了］ボタンをクリックできます。

ウィザード実行時には、メソッドの

現在の値が使用されます。

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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4 定性分析のウィザード
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
図 75 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［クロマトグラムの積分］ページ

5 ［抽出データフォーマット］ペー

ジのパラメータを確認します。

a ［抽出データフォーマット］ページで、

パラメータを確認します。

b ［次へ］をクリックします。 

• ウィザードの最後のページでは、

［次へ］ボタンが灰色表示になりま

す。ウィザードを完了させるか、前

のページに戻ります。

図 76 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［抽出データフォーマット］ページ

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析のウィザード 4
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
6 ［マススペクトルの抽出］ページ

を編集して、各ピークから減算す

るスペクトルをピーク開始点のス

ペクトルに変更します。

a ［マススペクトルの抽出］ページで、MS

ピークスペクトルバックグラウンド

に［ピーク開始点のスペクトル］を選

択します。

b ［次へ］をクリックします。 

図 77 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［マススペクトルの抽出］ページ

7 ［スペクトルピーク同定］ページを

編集します。パラメータを変更し

て、データベースを検索し、すべて

のピークの化学式を作成します。

a ［スペクトルピーク同定］ページで、

［スペクトル内の各ピークを同定］を

クリックします。 

b ［ピークをデータベースで検索］

チェックボックスをオンにします。

c ［各ピークの化学式を作成］チェック

ボックスをオンにします。

d ［すべてのピーク］ボタンをクリック

します。

e ［次へ］をクリックします。 

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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4 定性分析のウィザード
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
図 78 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［スペクトルピーク同定］ページ

8 ［データベース検索］ページのパ

ラメータを確認します。

a ［データベース検索］ページで、パラ

メータを確認します。

b ［次へ］ボタンをクリックします。 

図 79 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［データベース検索］ページ

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析のウィザード 4
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
9 ［分子式作成］ページを編集しま

す。最小総合スコアを 25 に変更し

ます。

a ［分子式作成］ページで、［制限］タブ

をクリックします。

b ［最小総合スコア］チェックボックス

をオンにします。

c ［最小総合スコア］に 25 を入力します。

d ［次へ］ボタンをクリックします。 

図 80 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［分子式作成］ページ

10［一致スコア］ページのパラメー

タを確認します。

a ［一致スコア］ページで、パラメータ

を確認します。

b ［完了］ボタンをクリックします。 

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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4 定性分析のウィザード
タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行
図 81 ［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの［一致スコア］ページ

11 結果をレビューします。 • まず、現在のメソッドに対しメソッド

変更が適用されます。これらの変更は、

ディスク上のメソッドに自動的には保

存されません。

• 次に、クロマトグラムピーク調査処理

が実行されます。

• ウィザードの変更がディスク上の

変更と異なる場合は、［完了］をク

リックすると［メソッドエクスプ

ローラ］ウィンドウセクションおよ

び［メソッドエディタ］ウィンドウ

に青い三角形が追加されます。

12 メソッドをiiiexercise4に保存し

（ここで「iii」はユーザーのイニ

シャル）、結果を保存せずにデー

タファイルを閉じます。

a トップメニューから［メソッド］>［名

前を付けて保存］をクリックします。

b iiiexercise4.m と入力します。

c ［保存］ ボタンをクリックします。

d ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックし、結果の保存を求め

られたら［いいえ］をクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

タスク1.［クロマトグラムピークの同定］ウィザードの実行

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析のウィザード 4
タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザードの実行
タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］
ウィザードの実行

このウィザードは、［Molecular Feature による検出］アルゴリズムと［データ
ベース検索］アルゴリズムの実行前に変更するメソッドエディタのさまざまな
セクションとタブをガイドします。

タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］の実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 sulfas_PosMS.dを再び開きます。

• ファイルを開く際に、メソッドに

よってデータファイルの処理が

実行されないことを確認します。

• メソッドがiiiexercise1.mであるこ

とを確認します。

a ［コンフィグレーション］>［ワークフ

ローのコンフィグレーション］>［一

般］コマンドをクリックします。

b ［ワークフローのデフォルトメソッド

を読み込む］ボタンと［ワークフロー

のデフォルトレイアウトを読み込む］

ボタンをクリックします。

c ［OK］をクリックします。

d ［コンフィグレーション］>［ユーザー

インターフェイス コンフィグレー

ション］をクリックします。

e すべてのチェックボックスをオンに

して、すべてのオプションが使用でき

るようにします。

f ［OK］ボタンをクリックします。

g ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。

h ［データファイルを開く］ダイアログボッ

クスでsulfas_PosMS.dを選択します。

i ［選択したメソッドでファイルを開く

ときにする処理を実行］チェックボッ

クスをオフにします。

j ［開く］ をクリックします。

k ［メソッド］>［開く］をクリックして

iiiexercise1.mメソッドを選択し［開く］

をクリックします。

• ［結果データの読み込み］チェック

ボックスがオフか灰色表示のどちら

かになっていることを確認します。

• 異なるワークフローに切り替える

と、新しいメソッドと新しいウィン

ドウレイアウトが読み込まれ、新し

いセクションが［メソッドエクスプ

ローラ］に追加されます。

• メソッドへの変更の保存を求めら

れたら［いいえ］をクリックします。

• このウィザードは、他のワークフ

ローを読み込んでいる時にも実行

することができます。

2 ［ターゲットの検出: MFE + データ

ベース検索］ウィザードを開始し

ます。低分子（クロマトグラフ）

アルゴリズムを使用するよう、パ

ラメータを変更します。

a ［ウィザード］>［ターゲットの検出 :
MFE + データベース検索 + MFG］をク

リックします。

b ［Molecular Feature による検出］ページ

で、［ターゲットデータタイプ］に［低

分子（クロマトグラフ）］を選択します。

c ［次へ］ボタンをクリックします。

• MFE アルゴリズムは、選択する

［ターゲットデータタイプ］に応じ

て変更されます。
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4 定性分析のウィザード
タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザードの実行
図 82 ［ターゲットの検出: MFE + データベース検索 + MFG］ウィザードの

［Molecular Featureによる検出］ページ

3 ［質量リストによるフィルタ］

ページを編集します。最小総合ス

コアを 25 に変更します。

a ［質量リストによるフィルタ］ページ

で、［質量リストでフィルタする］

チェックボックスをオンにします。

b ［リストの質量のみを含める］を選択

します。

c ［OK］ボタンをクリックします。

d default.csv ファイルを選択します。

e ［次へ］ボタンをクリックします。 

• このウィザードページは、前のウィ

ザードページにタブの 1 つとして

含まれています。このタスクでは、

質量リストによるフィルタが非常

に重要です。

• 質量リストの代わりに、データベー

ス例の default.csv を選択することも

できます。

タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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定性分析のウィザード 4
タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザードの実行
図 83 ［ターゲットの検出: MFE + データベース検索 + MFG］ウィザードの［質量リストで

フィルタ］ページ

4 ［データベース検索］ページのパ

ラメータを確認します。

a パラメータを確認します。

b ［次へ］ボタンをクリックします。

図 84 ［ターゲットの検出: MFE + データベース検索 + MFG］ウィザードの［データベース検索］

ページ

タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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4 定性分析のウィザード
タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］ウィザードの実行
5 ［化学式の作成］ページを編集し

ます。最小総合スコアを 25 に変更

します。

a ［制限］タブをクリックします。

b ［最小総合スコア］に 25 を入力します。

c ［完了］ボタンをクリックします。

図 85 ［ターゲットの検出: MFE + データベース検索 + MFG］ウィザードの［化学式の作成］

ページ

6 定性分析プログラムの結果をレ

ビューします。

• レポートは作成されません。

• ［化合物リスト］ウィンドウおよび［化

合物同定結果］ウィンドウを使用して

結果をレビューしてください。

7 メソッドをiiiexercise5に保存しま

す。ここで、「iii」はユーザーのイ

ニシャルです。

a メニューから［メソッド］>［名前を

付けて保存］をクリックします。

b iiiexercise5.m と入力します。

c ［保存］ をクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

8 結果を保存せずに、データファイ

ルを閉じます。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b 結果の保存を求められたら、［いいえ］

をクリックします。

タスク2.［ターゲットの検出: MFE + データベース検索］の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア 定性分析
ファミリアゼーションガイド
5
全イオン MS/MS モードで測定された

データファイルの解析

タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式
による検出を実行 134

タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式
による検出を実行 138

タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する 142

データファイルが全イオン MS/MS モードで測定された場合、プログラムは［化
学式による化合物の検出］アルゴリズムの実行時にフラグメントイオンを評価
することができます。

タスク1では、構造異性体がある場合に結果を作成する方法を示します。構造異
性体を区別する方法の１つは、リテンションタイムを使用することです。

タスク2では、全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルで結果を作
成する方法を示します。まず低いフラグメンタ電圧またはコリジョンエネル
ギー電圧でデータを測定し、次に１つまたは複数の高いフラグメンタ電圧また
はコリジョンエネルギー電圧で測定したデータを使用します。MS の情報は、［化
学式による検出］アルゴリズムで使用されます。MS/MS の情報は、フラグメン
トイオンの評価に用いられます。 

タスク3では、フラグメントの確認を有効にして［化学式による検出］アルゴリ
ズムを実行した後で、化合物詳細表示を使用して結果を確認する方法を示しま
す。新しい機能の１つとして、共溶出プロットがあります。これは［化合物ク
ロマトグラム結果］ウィンドウにあります。

実習方法を示す表は、以下の3列に分けて表示されています。

• ステップ - 操作概要です。各自でプログラムを実行します。

• 詳細説明 - ステップの実行に必要な手順を示しています。

• コメント - 実習の各ステップに関するヒントや追加情報を記しています。
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式による検出を実行
タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式
による検出を実行

タスク 1. 構造異性体があるデータファイルに対する化学式による検出の実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10-20-40).d 

データファイルを開きます。

• 一般ワークフローを使用します。

a ［ファイル］>［データファイルを開く］

をクリックします。
b PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10-20-40).d

を選択して、［OK］をクリックします。

c ［表示］>［ワークフローのコンフィグ

レーション］>［一般］をクリックし

ます。 
d ［クロマトグラム結果］ツールバーの

［ズーム中に Y 軸をオートスケール］

アイコン  をクリックします。 
e ［範囲選択］ツールをクリックします。

• ［式の確認とサンプル純度ワークフ

ロー］セクションには［化学式によ

る検出］セクションがあります。

• フラグメントの確認は、全イオン

MS/MS モードで測定されたデータ

ファイルに対してのみ可能です。
• PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10-20-40).d

は、全イオン MS/MS データファイ

ルです。 

2 ［化学式による検出 - オプション］

セクションを確認します。

• このデータファイルに対して

は、PestMix_AIM_PCDL.cdb ライブ

ラリを選択します。

a ［メソッドエクスプローラ］ウィンド

ウで、［化学式による化合物の検出］>
［化学式による検出 - オプション］セク

ションをクリックします。

b ［式のソース］タブをクリックします。

c ［確認する式のソース］として［デー

タベース］をクリックし、

PestMix_AIM_PCDL.cdb を選択

します。

d ［異性化合物に対して自動的に増やす］

チェックボックスをオンにします。

e ［正イオン］タブをクリックします。

f ［+H］および［+Na］チェックボック

スをオンにします。

g ［結果］ タブをクリックします。

h ［ECCの抽出］チェックボックスをオン

にします。

i ［補正スペクトルの抽出］チェック

ボックスをオンにします。

j ［構造式を含める］チェックボックス

をオンにします。

k ［結果フィルタ］タブをクリックします。

l ［式の一致した化合物のみを作成］

チェックボックスをオフにします。

m［フラグメントの確認］タブをクリッ

クします。

n ［フラグメントイオンで確認する］

チェックボックスをオフにします。

• 前のタスクと同様に、メソッドに変

更を加えると、変更された項目の横

と［メソッドエクスプローラ］の変

更されたセクションの横に青い三

角形が表示されます。

• ［異性化合物に対して自動的に増や

す］チェックボックスをオフにする

と、化合物リストテーブルの各化合

物にすべての異性体の情報が含ま

れなくなります。

• １回目は、フラグメントイオンによ

る確認を行わずに、化学式による化

合物の検出アルゴリズムを実行し

ます。
134 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア - LC/MS 用定性分析ファミリアゼーションガイド



全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式による検出を実行
3 ［化学式による化合物の検出］ア

ルゴリズムを実行します。

a ［検出］>［化学式による化合物の検出］

コマンドをクリックします。

b ［メソッドエクスプローラ］と［メソッ

ドエディタ］ウィンドウを閉じます。

c ［クロマトグラム結果］ウィンドウを

閉じます。

• 化学式のうち２つが確認できず、こ

れらの化合物名が山括弧で表示さ

れます。「Cpd 4: <Propham>」と「Cpd

10: < Chloropropham>」は現在のパラ

メータでは確認されていません。

4 結果をレビュー 
Cpd 10:<Chloropropham>

• この化合物は検出されていま

せん。

• Cpd 4:<Propham> も検出されま

せん。

a Cpd 10: <Chloropropham> をクリックし

ます。

b 化合物リストテーブルを展開して、

Cpd 10 のテーブルで３つのレベルを表

示します。

• ［スコア（質量）］の値は良好（99% 以

上）ですが、［スコア（同位体 , アバ

ンダンス）］と［スコア（同位体 , 質
量差）］はともに０です。このため、

［スコア (MS)］が［結果フィルタ］タ

ブで設定されたリミットよりも低く

なっています。その結果、化合物が

適格と判定されませんでした。

• この化合物には対応するスペクトル

がないので、［MSスペクトル結果］

ウィンドウには前に選択した化合物

の結果がまだ表示されています。

図 86 化合物が検出されない場合の結果

タスク 1. 構造異性体があるデータファイルに対する化学式による検出の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式による検出を実行
5 Cpd 7: Metamitron の結果を確認し

ます。

• この化合物は検出されています。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで Cpd
7: Metamitron をクリックします。

b ［化合物リスト］ウィンドウで結果を

展開して、化合物リストテーブルの最

初の３つのレベルを表示します。

c ［スコア (Tgt)］の値を確認します。

• 表示する列は、ショートカットメ

ニューから変更できます。 

• 全体的な［スコア (Tgt)］の値は、［ス

コア (MS)］ と ［スコア (RT)］から

計算されます。

• ［スコア (MS)］は、［スコア (質量)］、
［スコア（同位体 , アバンダンス）］、

［スコア（同位体 , 質量差）］の値か

ら計算されます。

図 87 化学式による検出結果: ［データナビゲータ］、［化合物リスト］、［MSスペクトル結果］

ウィンドウ

タスク 1. 構造異性体があるデータファイルに対する化学式による検出の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク1. 構造異性体があるデータファイルに対して化学式による検出を実行
6 Cpd 17: Propazine の結果を確認し

ます。

• Propazine は Cpd 18: Sebuthylazine
および Cpd 19: Diuron と化学式が

同じなので、構造異性体です。

• 異性体は手動で選択することが

できます。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで Cpd
17: Propazine をクリックします。

b ［化合物リスト］ウィンドウで結果を

展開して、化合物リストテーブルの最

初の３つのレベルを表示します。

c ［表示］>［クロマトグラム結果］をク

リックします。

d この化合物の［スコア］と［スコア 
(RT)］の値を確認します。 

e ［フラグ (Tgt)］の値を確認します。構

造異性体の場合、ここに［複数 ID ヒッ

ト］が表示されます。

• ［化学式による検出］アルゴリズム

は、質量とリテンションタイムが

データベースに記録されており、

アルゴリズムで使用されていれ

ば、構造異性体を区別することが

できます。

• MS/MS 情報も、構造異性体の区別

に利用できます。

• ［スコア (RT)］の値は化合物 Propazine

のほうが明らかに大きいので、

Propazine が［ベスト］ヒットとして

選択されています。

図 88 Cpd 17: Propazine などの構造異性体の結果を確認

7 メソッドを iiiAll_Ions1 に保存し

（ここで「iii」はユーザーのイニ

シャル）、結果を保存せずにデー

タファイルを閉じます。

a トップメニューから［メソッド］>［名

前を付けて保存］をクリックします。

b iiiAll_Ions1.m と入力します。

c ［保存］ ボタンをクリックします。

• メソッドを保存すると、メソッドで

変更された値を示す示す青色三角

形のすべてが消えることを確認し

ます。

タスク 1. 構造異性体があるデータファイルに対する化学式による検出の実行

ステップ 詳細説明 コメント
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで
化学式による検出を実行

フラグメントの確認は、全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルに
対してのみ可能です。これらのデータファイルには、低エネルギー（フラグメ
ンタ電圧またはコリジョンエネルギー）で測定されたスペクトルと、高エネル
ギーで測定されたスペクトルが含まれます。高エネルギーチャンネルで測定さ
れたスペクトルには、HighE というラベルが付いています。

フラグメントの確認では、まず各ターゲット化合物の既知のフラグメントイオ
ンが、農薬ライブラリの MS/MS スペクトル、または化合物で使用可能なライブ
ラリスペクトルがない場合は HighE スペクトルから選択されます。常に HighE
スペクトルを使用するように選択することもできます。次に、これらのフラグ
メントイオンが、十分な S/N 比と、許容誤差内のリテンションタイム差である
かどうかが確認されます。最後に、これらのフラグメントイオンがプリカーサ
イオンと同じ溶出プロファイルを示すかどうかが確認されます。

このデータファイルには、３つの高エネルギーチャンネルがあります。コリジョ
ンエネルギーは、スペクトルごとに 10、20、40V に設定されています。これは、
同じコリジョンエネルギーでは適切なフラグメントを示さない化合物があるた
めです。
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全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 ［化学式による化合物の検出］ア

ルゴリズムをフラグメントの確認

付きで実行します。

• フラグメントの確認では、高エ

ネルギー（High-E）チャンネルの

情報が使用されます。

a 134 ページの「タスク 1. 構造異性体が

あるデータファイルに対して化学式

による検出を実行」の手順を実行し

ます。

b ［メソッドエクスプローラ］の［化学

式による検出 - オプション］セクショ

ンで［フラグメントの確認］タブをク

リックします。

c ［フラグメントイオンで確認する］

チェックボックスをオンにします。

d ［スペクトルがある場合はスペクトル

ライブラリ、ない場合は平均フラグメ

ントスペクトルを使用］ボタンをク

リックします。

e ［フラグメントイオン EIC の条件］のパ

ラメータを確認します。［共溶出スコ

ア］に 90 を入力します。

f ［フラグメントイオン確認の条件］の

パラメータを確認します。［最小確認

フラグメント数］をクリックし、1 を

入力します。

• ［使用するフラグメントイオン］は、

PCDL ライブラリの MS/MS スペク

トルか、データファイルの高エネル

ギーチャンネルのフラグメントス

ペクトルのどちらかです。

• フラグメントスペクトルの場合、こ

れはプリカーサイオンの溶出プロ

ファイルの平均フラグメントスペク

トルです。

• このライブラリの１つのエントリに

は、MS/MS スペクトルがありません。

• ［S/N 比］ は少なくとも 5 以上に設

定します。

• ［最低限必要な確認フラグメントの

パーセント］ボタンをクリックして

［スペクトルライブラリから使用す

るイオン数（アバンダンスの高い順

に使用）］を 5 に設定し、最小パー

セントが 75% の場合、イオンのうち

４つが適格と判定される必要があ

ります（4/5 ＝ 80% なので、75% よ

り高くなる）。

図 89 ［化学式による化合物の検出］>［フラグメントの確認］タブ
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行
2 ［化学式による化合物の検出］ア

ルゴリズムを実行します。

• ［検出］>［化学式による化合物の検出］

をクリックします。

• ［メソッドエディタ］ウィンドウの 

ボタンをクリックします。

• ［メソッドエディタ］ウィンドウを右ク

リックし、［化学式による化合物の検

出］をクリックします。

• フラグメントの確認では、全リテン

ションタイム、S/N 比、共溶出スコ

アが考慮されます。

3 化合物リストウィンドウで、結果

を確認します。

a ［化合物リスト］ウィンドウのタイト

ルを右クリックし、［Floating］をクリッ

クします。

b ショートカットメニューを使用して

テーブルの列を追加または削除します。

c ［評価 FI］列を確認します。

d ［確認 FI］列を確認します。

e ［確認 FI %］列を確認します。

f ［フラグ (Tgt)］列の値を確認します。

• FI はフラグメントイオンの略です。

• １つ目の化合物には PCDL スペクト

ルがないので、データファイルから

の平均フラグメントスペクトルが

使用されています。評価されたフラ

グメントイオンの数は７です。

• 構造異性体に対して評価されたフ

ラグメントイオンの数も、５を超え

ています。

• ［フラグ (Tgt)］列には、低エネルギー

チャンネルからの情報と、高エネル

ギーチャンネルからの MS/MS 情報

を総合した結果が表示されます。

図 90 フラグメントイオンに関する３つの新しい列がある［化合物リスト］ウィンドウ

タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行

ステップ 詳細説明 コメント
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全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行
4 化合物リストテーブルの他のレベ

ルを確認します。

• 化合物２の化合物リストテーブルを展

開します。

図 91 フラグメントイオンテーブルを含む化合物リストテーブル

5 メソッドを iiiAll_Ions2 に保存しま

す（ここで、「iii」はユーザーのイ

ニシャル）。

a メニューから［メソッド］>［名前を

付けて保存］をクリックします。

b iiiAll_Ions2.m と入力します。

c ［保存］ をクリックします。

タスク2. 全イオン MS/MS モードで測定されたデータで化学式による検出を実行

ステップ 詳細説明 コメント
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する

化合物詳細表示では、１つのデータファイルのみを表示して、データファイル
中の個々の化合物を詳細に観察することができます。化合物詳細表示では、化
合物の共溶出の程度を共溶出プロットで視覚的に確認できます。 

タスク2. 化合物詳細表示で結果を確認する

ステップ 詳細説明 コメント

1 化合物詳細表示に切り替えます。 a 138 ページの「タスク2. 全イオン 
MS/MS モードで測定されたデータで

化学式による検出を実行」の手順を

実行します。

b メインツールバーの 
 ボタンをクリッ

クします。

c ［化合物リスト］ウィンドウで別の化

合物に切り替えます。［化合物リスト］

ツールバーの矢印ボタンをクリック

するか、［化合物リスト］ウィンドウ

の各行をクリックするか、キーボード

の矢印キーを押します。

• ［化合物 クロマトグラム結果］ウィ

ンドウに、各フラグメントイオンの

個々のイオントレースと、共溶出プ

ロットが表示されます。

• ［化合物 MS スペクトル結果］には、

低エネルギーチャンネルのスペク

トルが表示されます。

• ［化合物フラグメントスペクトル結

果］ウィンドウには、すべての高エ

ネルギーチャンネルの平均スペク

トルが表示されます。

図 92 化合物詳細表示
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全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する
2 Cpd 3: Crimidine の結果を確認します。 a Cpd 3: Crimidine を［化合物リスト］ウィ

ンドウでクリックします。

b ［化合物同定結果］ウィンドウで、［共

溶出スコア］、［フラグ（FI）］、［SNR］、
［CE］の各列を確認します。

c ［化合物 MS スペクトル結果］ウィンド

ウで、MS スペクトルを確認します。

• この化合物の５つのフラグメント

イオンすべてが「確認できました」

と判定されています。

• S/N 比の値はすべて５を超えてい

ます。

• フラグメントイオンのコリジョン

エネルギーはすべて同じではあり

ません。

• ［化合物 MS スペクトル結果］ウィ

ンドウには、化学式による検出の補

正スペクトル（化学式と付加イオン

の注釈付き）と生スペクトルが表示

されています。

図 93 フラグメントイオンに関する３つの新しい列がある［化合物リスト］ウィンドウ

タスク2. 化合物詳細表示で結果を確認する

ステップ 詳細説明 コメント
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する
3 ［化合物同定結果］ウィンドウで、

他のレベルを確認します。

a ［化合物同定結果］ウィンドウのタイ

トルを右クリックし、［Floating］をク

リックします。

b 化合物２の［化合物同定結果］ウィン

ドウを開きます。

c ［スコア (MS)］の結果を確認します。

d ［共溶出スコア］の値を確認します。値

はすべて 97% を超えています。［共溶

出スコア］は、［スコア (Tgt)］の値に

直接影響しません。

• ［スコア (MS)］は、［スコア（質量）］、

［スコア（同位体 , アバンダンス）］、

［スコア（同位体, 質量差）］ の値から

決定されます。

• 全体的なスコア［スコア (Tgt)］は、

［スコア (RT)］と［スコア (MS)］に

基づいて、97.72 となっています。

• この化合物は、定量分析プログラム

のフラグメントイオンの確認に

よって、TOF または Q-TOF システム

でのターゲット分析に使用するの

に適格と判定されました。

図 94 フラグメントイオンテーブルを含む化合物リストテーブル

4 ［化合物フラグメントスペクトル

結果］ウィンドウで、結果を確認

します。

a ［化合物フラグメントスペクトル結

果］ウィンドウで、  ボタンをク

リックします。

b m/z 30 ～ 190 の範囲を拡大します。

c 適格と判定されたフラグメントイオ

ンは緑色の注釈が付けられているこ

とに注意してください。

• フラグメントイオン 95.0615 にラベ

ルが付いていないのは、このピーク

の前後のスペクトルが拡大されて

いないからです。

• スペクトルは、３つの CE 値から構

成される平均スペクトルです。３つ

の CE 値は、10、20、40V です。

図 95 化合物フラグメントスペクトル結果ウィンドウ

タスク2. 化合物詳細表示で結果を確認する

ステップ 詳細説明 コメント
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全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析 5
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する
5 ［化合物 クロマトグラム結果］

ウィンドウで結果を確認します。

a ［化合物 クロマトグラム結果］ツール

バーの  ボタンをクリックします。

b  ボタンをクリックします。

c 各フラグメントイオンの EIC とプリ

カーサイオンの EIC をスクロールして

確認します。

d ［化合物 クロマトグラム結果］ツール

バーの  をクリックして、［共溶出プ

ロット］ペインを表示します。

e クロマトグラムを重ね描きするには、

 ボタンをクリックします。

f クロマトグラムのスケールを設定す

るには、  ボタンをクリックします。

g 凡例で、［共溶出プロット］ペインで各

フラグメントイオンとプリカーサイオ

ンの EIC を識別する色を調べます。

• ［EIC-Flag］が、各フラグメントイオ

ンクロマトグラムのタイトルに含

まれています。これらの EIC は、ベ

ストなコリジョンエネルギー電圧

チャンネルから抽出されています。

• 重ね描きクロマトグラムのグラフで

は、クロマトグラムの共溶出を視覚

的に確認できます。これは、共溶出

スコアの大きさにも反映されます。

• 共溶出スコアは、フラグメントイオ

ンとプリカーサイオンのリテン

ションタイム、ピーク幅、ピークの

対称性を比較します。

• フラグメントが共溶出している場

合、クロマトグラムのピークの大部

分でイオン比が１に近くなるはず

です。

• 共溶出プロットの最初と最後でいく

つか値が大きくなっているのは、ノ

イズ値が強調されているからです。

図 96 化合物クロマトグラム結果ウィンドウ 

6 データファイルを閉じ、ナビゲー

ション表示に戻ります。

a ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

b メインツールバーの 

ボタンをクリックします。

タスク2. 化合物詳細表示で結果を確認する

ステップ 詳細説明 コメント

共溶出プロットで、１の位置
に引かれた黒い線は、正確に
共溶出しているピークの値を
示しています。他の５本の線
はそれぞれ、プリカーサの時
間範囲内でノーマライズされ
たフラグメントイオンとプリ
カーサのアバンダンス比を示
します。緑の部分が信頼領域
です。
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5 全イオン MS/MS モードで測定されたデータファイルの解析
タスク3. 化合物詳細表示で結果を確認する
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6
ウィンドウの操作
ウィンドウの操作

Qualitative Analysis プログラムを初めて開いたときには、４つのウィンドウ［デー
タナビゲータ］、［メソッドエクスプローラ］、［クロマトグラム結果］、［MSスペクト
ル結果］がデフォルトレイアウトで表示されます。ナビゲーション表示と化合物詳
細表示を切り替えることができます。

［表示］メニューを用いて、その他 17 のウィンドウをナビゲーション表示に表
示することが可能です。 

• メソッドエディタ - さまざまなタブを含む、メソッドパラメータの編集ウィ
ンドウです

• スペクトルプレビュー - データファイルのスペクトルを迅速に確認できます

• MS スペクトル結果 - MS および MS/MS スペクトルを表示します

• 結果の差 - ライブラリ検索後の結果の差を表示します

• デコンボリューション結果 - デコンボリュートスペクトルを表示します

• デコンボリューション ミラープロット - ２つのデコンボリュートされたスペ
クトルをミラーイメージで表示します。

• UV スペクトル結果 - UV スペクトルを表示します - LC/MS データに対して
のみ使用できます

• 積分ピークリスト - テーブルに積分結果を表示します

• MS スペクトルピークリスト 1 - 選択された最初のスペクトルのピークテー
ブルを表示します

• MS スペクトルピークリスト 2 - 選択された 2 番目のスペクトルのピーク
テーブルを表示します

• MS実測値 - ハイライトされたスペクトルの測定情報を表示します 

• 化合物リスト - ［化合物の検出］アルゴリズムの 1 つを使用して検出した化
合物を表示します

• 化合物同定結果 - 選択された化合物の同定情報を表示します

• スペクトル同定結果 - 選択されたスペクトルの同定情報を表示します

• MS/MS 化学式の詳細 -  MS/MS スペクトルに表示されたフラグメントについ
て計算された化学式の候補をテーブル表示します

• 構造式ビューア - 現在の化合物またはスペクトルに関連する構造式を表示し
ます

• サンプル情報 - ハイライトしたデータファイルに関する情報を表示します

• シーケンスエディタ - メソッドシーケンスの編集ウィンドウです
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6
ウィンドウの操作
関連ツールを開始すると次の 3 つのツールウィンドウも表示されます。

• 化学式計算ツール

• 質量計算ツール

• 再キャリブレーション

メインツールバーのウィンドウアイコン

メインツールバーの以下のアイコンを用いて、ウィンドウの表示/非表示を切り替え
ることができます。MassHunter BioConfirmソフトウェアがインストールされてい
る場合は、使用できるアイコンが追加されます。［表示］メニューのコマンドを使用
してこれらのウィンドウを開くこともできます。

MS スペクトル
結果

データ
ナビゲータ

スペクトル
プレビュー

クロマトグラム結果

メソッド
エディタメソッド

エクスプローラ

積分ピークリスト

スペクトル
同定
結果

MSスペクトル
ピークリスト1

化合物リスト

MS スペクトル 
ピークリスト2

MS実測値

化合物
同定
結果

シーケンス
エディタ

デコンボ
リューション
結果

UVスペクトル
結果

MS/MS
化学式の
詳細

差異 
結果

構造式
ビューア

サンプル
情報

デコンボ
リューション
ミラープロット
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データナビゲータ における結果データの操作
データナビゲータ における結果データの操作

［データナビゲータ］ウィンドウとツール

［データナビゲータ］では、データファイルまたはデータタイプを使用して、抽出や
スペクトルなどの結果すべてを並べ替えることができます。

 

有効な場合（デフォルト）、［データナビゲー
タ］のクロマトグラムをハイライトすると、
対応するスペクトルもハイライトされます。
対応するクロマトグラムとスペクトルグラ
フィック結果もハイライトされます。［リン
クナビゲーション］は、［クロマトグラム］
メニューの［ピークスペクトルの積分と抽
出］メニューを使用した場合か、［化合物］
アルゴリズムのいずれかを実行した場合に
限り機能します。

シングルチェックマーク - ハイライトした
データすべてのチェックボックスをオンに
します。

ダブルチェックマーク、1つ灰色 - ハイライ
トしたデータのチェックボックスをオンに
して、その他のチェックボックスの選択を解
除します。

ダブルチェックマーク - すべてのチェック
ボックスをオンにします。

チェックボックスがオンの場合のみ、クロマ
トグラムとスペクトルが表示されます。

チェックマークツール

［リンクナビゲーション］アイコン
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6
クロマトグラムの操作
クロマトグラムの操作

メニュー項目を用いて、クロマトグラム全体、あるいはクロマトグラムの選択範囲
で、以下の操作を行えます。

処理 メニュー項目

クロマトグラムのピークラベルの
変更

［コンフィグレーション］>［クロマトグラム
の表示オプション］

クロマトグラムの抽出 ［クロマトグラム］>［クロマトグラムの抽出］

定義済みクロマトグラムの抽出 ［クロマトグラム］>［定義済みクロマトグラ
ムの抽出］

クロマトグラムの積分 ［クロマトグラム］>［クロマトグラムの積分］

ピークスペクトルの積分と抽出 ［クロマトグラム］>［ピークスペクトルの
積分と抽出］

ピークスペクトルの積分と
デコンボリュート

［クロマトグラム］>［ピークスペクトルの
積分とデコンボリュート］

クロマトグラムのスムージング ［クロマトグラム］>［クロマトグラムのス
ムージング］

クロマトグラムの減算 ［クロマトグラム］>［クロマトグラムの減算］

S/N比の計算 ［クロマトグラム］>［S/N比の計算］

自動MS/MSデータからの化合物の
検出

［検出］>［自動MS/MSによる化合物の検出］

ターゲットMS/MSデータからの
化合物の検出

［検出］>［ターゲットMS/MSによる化合物の
検出］

MS（1）データの化合物の検出 ［検出］>［Molecular Featureによる化合物の
検出］

GC/MS データの化合物の検出 ［検出］>［クロマトグラム デコンボリュー
ションによる化合物の検出］

MRM データの化合物を検出 ［検出］>［MRM による化合物の検出］

積分による化合物の検出結果 ［検出］>［積分による化合物の検出］

特定化学式に一致する化合物の検出 ［検出］>［化学式による化合物の検出］
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MSまたはMS/MSスペクトルの操作
選択範囲に対するショートカットメニュー

クロマトグラフ範囲を選択した場合、上記に記載されている操作と記載されていな
いその他の操作に加えて、スペクトルを抽出することや、バックグラウンドにスペ
クトルを抽出することもできます。

1 これらの操作は、［クロマトグラム結果］ツールバーの［範囲選択］ツール（ ）
をクリックして実行します。 

2 範囲の開始点をクリックし、範囲をドラッグして、マウスボタンを離します。

3 クロマトグラム内を右クリックし、ショートカットメニューから操作をク
リックします。

データファイルに結果を保存します。

•［保存］アイコン（ ）をクリックするか、［ファイル］>［結果の保存］をク
リックします。

プログラムを終了する際に、結果をデータファイルに保存するか問われます（こ
の機能は、［メッセージボックスオプション］ダイアログボックスからオフに設
定できます）。

MSまたはMS/MSスペクトルの操作

メニュー項目を用いて、MSまたはMS/MSスペクトル、あるいはそれらのスペクトル
の選択範囲で以下の操作を行うことができます。

処理 メニュー項目

スペクトルのピークに関する m/z、
アバンダンス、電荷の状態、その他
の情報の表示

［表示］>［MSスペクトルピークリスト1］

スペクトルピークラベルの変更 ［コンフィグレーション］>［MS および 
MS/MS スペクトルの表示オプション］

バックグラウンドスペクトルの減算 ［スペクトル］>［バックグラウンド
スペクトルの減算］

スペクトルの減算 ［スペクトル］>［スペクトルの減算］
（メニュー項目を選択後、別のスペクトルを
クリック）

2つのスペクトルをひとつにする ［スペクトル］>［スペクトルの加算］
（その後、別のスペクトルをクリック）
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6
クロマトグラフ表示データの操作
クロマトグラフ表示データの操作

［クロマトグラム結果］ウィンドウ

スペクトルの特定質量に一致する
エントリをデータベースで検索

［スペクトル］>［データベースで
スペクトルピークを検索］

スペクトルの選択範囲の質量から
化学式を作成 

［スペクトル］>［スペクトルピークから化学
式を作成］（MS スペクトルで範囲が選択され
た場合）

同位体分離アルゴリズムを使用して
デコンボリュート

［スペクトル］>［デコンボリュート
(同位体分離)］

ライブラリの検索 ［同定］>［ライブラリでスペクトルを検索］
または［スペクトル］>［ライブラリで
スペクトルを検索］

処理 メニュー項目
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6
スペクトル表示データの操作
クロマトグラム結果ツール

スペクトル表示データの操作

［MS スペクトル結果］ウィンドウ

ズームツール 
アイコン

選択ツールアイコン
範囲選択 - オンにして、処理を実行したいクロマト
グラムの範囲を選択します。

ピーク選択 - オンにすると、積分ピークの頂点のス
ペクトルが選択できるようになります。

マニュアル積分 - オンにすると、マウスを使用して
対話形式でマニュアル積分ができます。

クロマトグラムを進める - オンにすると、各ポイン
トをクリックするか、キーボードの左右矢印キーを
用いて、個々のスペクトルを確認できます。

注釈 - オンにすると、クロマトグラムにイメージや
テキスト注釈を追加できます。

X軸とY軸のオートスケール

X軸のオートスケール

Y軸のオートスケール

ズーム解除

ズーム中にY軸をオートスケール

Y軸リンクモード

常にどちらか１つのツールが
選択されています。
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6
ワークフロー
MS スペクトル結果ツール

ワークフロー

ワークフローを使用すると、アプリケーションのユーザーインターフェイスを
カスタマイズできます。各ワークフローは、それぞれのワークフローに適切な
パラメータを持つ異なるメソッドを読み込みます。また、各ワークフローは異
なるレイアウトを読み込みます。レイアウトでは各テーブルに表示される列の
カスタマイズが可能です。最後に、レイアウトのうちの４つには、特別なメソッ
ドエディタのセクションが追加されており、各ワークフローに重要なメソッド
エディタのセクションがコピーされています。特殊なワークフローで使用する
機能をまとめてグループ化すると、メソッドのカスタマイズに便利です。

定性分析プログラムでは、複数の異なるワークフローが利用できます。ワーク
フローは以下のとおりです。

• 一般

ズームツール 
アイコン

選択ツールアイコン

範囲選択 - オンにして、処理を実行したいクロマト
グラムの範囲を選択します。

注釈 – オンにすると、クロマトグラムにイメージや
テキスト注釈を追加できます。

質量差 - オンにすると、選択したスペクトルに質量
差を追加できます。［デコンボリューション結果］
ウィンドウでは、［アミノ酸］質量差または［修飾］
質量差を追加することもできます。詳細は、オンラ
インヘルプを参照してください。

X軸とY軸のオートスケール

X軸のオートスケール

Y軸のオートスケール

ズーム解除

ズーム中にY軸をオートスケール

Y軸リンクモード

ツールの選択を解除
するには、別のツー
ルまたはアイコンを
クリックします。
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6
ワークフロー
• BioConfirm - これらのワークフローは、BioConfirm ソフトウェアがインス
トールされ、［ユーザーインターフェイス コンフィグレーション］ダイアロ
グボックスでオンになっている場合に限り使用できます。BioConfirm には、
実行する分析のタイプに応じた複数のワークフローが準備されています。
BioConfirm は LC/MS データファイルに対して使用します。

• クロマトグラムピーク調査

• 化学式の確認とサンプル純度

• MSターゲット化合物スクリーニング

• GC/Q-TOF 化合物スクリーニング

GC/MS データの作業を行う場合、一般ワークフローまたは GC/Q-TOF 化合物ス
クリーニングワークフローを選択できます。LC/MS データの作業を行う場合、
GC/Q-TOF 化合物スクリーニング以外の任意のワークフローを選択できます。

特有のメソッド

各ワークフローは、そのワークフロー用に適切に設定された特定のデフォルト
メソッドを読み込みます。たとえば、BioConfirmワークフローの1つに切り替
えると、［Molecular Feature による化合物の検出］アルゴリズムの［ターゲッ
トデータタイプ］が［高分子（タンパク質、オリゴ核酸）］に設定されます。こ
の設定はBioConfirm ワークフローには適していますが、デフォルトでは他の
ワークフローには適していません。
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ワークフロー
特有のレイアウト

各ワークフローでは、特有のレイアウトが読み込まれます。レイアウトは以下
から構成されます。

• 各ウィンドウの位置とサイズ

• タブ付けするウィンドウの指定

• フローティングウィンドウの指定

• タブ付けされているウィンドウのうちどのウィンドウを一番上に表示するか

• デフォルトで表示するウィンドウの指定

• ステータスバーを表示するかどうか

各プロットウィンドウ（［クロマトグラム結果］、［スペクトルプレビュー］、［MS
スペクトル結果］、［デコンボリューション］、［UVスペクトル結果］ウィンドウ）
では、以下が指定されています。

• グラフィックを重ね描きするかどうか

•［ズーム中にY軸をオートスケール］モードがオンかどうか

•［Y軸リンクモード］をオンにするかどうか

各テーブルウィンドウでは、以下が指定されています。

• 表示する列の指定

• 列の順番

• 各列の幅

• テーブルに追加されたフィルタ（［化合物リスト］テーブル、［化合物同定結
果］テーブル、［スペクトル同定結果］ウィンドウでのみ使用可能）。

［メソッドエクスプローラ］と［メソッドエディタ］の特有のセクション

一般ワークフローで［メソッドエディタ］を使用すると、そのメソッドのほと
んどすべてのパラメータが変更できます。 

その他の 4 つのワークフローではそれぞれ［メソッドエクスプローラ］で使用
できるセクションが変更されています。それらのセクションには、そのワーク
フローに役立つ［メソッドエディタ］のタブとセクションのみが含まれていま
す。ワークフローセクションのパラメータを変更すると、一般ワークフローの
メソッドエディタセクションの該当するセクションのパラメータも自動的に変
更されます。
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ワークフロー
一般ワークフローの［メソッドエディタ］セクションには、存在しないタブも
あります。［クロマトグラムピーク調査ワークフロー］>［スペクトルピーク同
定］セクションおよび［クロマトグラムピーク調査ワークフロー］>［クロマト
グラム抽出］>［クロマトグラム］タブは、［クロマトグラムピーク調査ワーク
フロー］のみに含まれます。これらのセクションは、［クロマトグラムピーク調
査］アルゴリズムのみに影響します。このアルゴリズムはこのワークフローと
［クロマトグラムピーク調査（解析レポートなし）］処理および［クロマトグラ
ムピーク調査（解析レポートを作成する）］処理のみで使用されています。

ワークフローのメソッドとレイアウト

各ワークフローで指定されているデフォルトのメソッドとレイアウトは次のと
おりです。 

ワークフロー メソッド レイアウト メソッドエディタ
セクション

一般 default.m Default.xml なし

BioConfirm 未消化
タンパク質

BioConfirm
IntactProtein-
Default.m

BioConfirm-
IntactProtein-
MaximumEntropy-
Default.xml

BioConfirm
ワークフロー

BioConfirm 
高質量未消化
タンパク質

BioConfirm
IntactProtein
HighMass
Default.m

BioConfirm
IntactProtein
LMFE.xml

BioConfirm
ワークフロー

BioConfirm 短鎖
オリゴ核酸

BioConfirmOligo
nucleotideSmall.m

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm
ワークフロー

BioConfirm 長鎖
オリゴ核酸

BioConfirmOligo
nucleotideLarge-
Default.m

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm
ワークフロー

BioConfirm 
タンパク質
消化物

BioConfirmProtein
Digest-Default.m

BioConfirm
ProteinDigest.xml

BioConfirm
ワークフロー

BioConfirm 
合成ペプチド

BioConfirmSynthetic
Peptide-Default.m

BioConfirm
SyntheticPeptide.xml

BioConfirm
ワークフロー

クロマトグラム
ピーク調査

ChromPeakSurvey-
Default.m

Default.xml クロマトグラムピーク
調査ワークフロー
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化学式の確認と
サンプル純度

SamplePurity-
Default.m

SamplePurity-
Default.xml

化学式の確認と
サンプル純度
ワークフロー

MSターゲット
化合物
スクリーニング

Screening-Default.m Screening-Default.xml MSターゲット化合物
スクリーニング
ワークフロー

GC Q-TOF 化合物
スクリーニング

GC_Q-TOF.m QTOFData.xml GC/Q-TOF 化合物
スクリーニング

ワークフロー メソッド レイアウト メソッドエディタ
セクション
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レポートテンプレートのカスタマイズ

レポートテンプレートの変更方法の詳細については、MassHunter Report
Designer アドインのオンラインヘルプ、『Report Designer Familiarization
Guide』、または「Reporting Training DVD」を参照してください。次のステッ
プでは、テンプレートのカスタマイズの概要を示します。

1 レポートテンプレートのフォルダに移動します。デフォルトでは、次のフォルダ
です。 \MassHunter\Report Templates\Qual\B.06.00\ja\A4.［メソッドエクスプロー
ラ］の［レポート］>［共通レポートオプション］>［テンプレート］タブから異
なるフォルダを選択することができます。

2 変更するテンプレートのコピーを作成します。コピーを右クリックし、［プロパ
ティ］をクリックします。必要に応じて、［読み取り専用］チェックボックスを
オフにします。コピーを右クリックし、ショートカットメニューから［開く］を
クリックします。

テンプレートをこの方法で開くと、Excelはこのファイルがテンプレートファイ
ルであることを認識します。テンプレートを開いて、ヘッダーとフッターの変更、
パラメータ列の追加、削除、移動を行います。詳細は、オンラインヘルプを参照
してください。すべての定性分析テンプレートは、読み取り専用にされています。
テンプレートの編集前にこのプロパティを変更しておいてください。

定性分析プログラムには多数のテンプレートがインストールされています。各レ
ポートテンプレートの内容の詳細については、定性分析のオンラインヘルプを参
照してください。
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3 必要な変更を加えます。

テンプレートの変更方法の詳細については、MassHunter Report Designerアドイ
ンのオンラインヘルプ、または「Agilent MassHunter Reporting - Training DVD」
を参照してください。

4 新しいテンプレートを保存するには、［Microsoft Office］ボタンから［保存］を
クリックするか、［名前を付けて保存］>［その他の形式］をクリックします。 

5 任意の名前を入力し、［保存］をクリックします。
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