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このガイドでは…
ファミリアリゼーションガイドでは、定量分析プログラムの学習
に役立つ実習方法を示します。実習は、システム付属のデモバッ
チ（インストールメディアの Data フォルダ内）の DrugsOfAbuse
および LC-QTOF Pesticide、またはご自身で取り込んだデータを
用いて行うことができます。

1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量

この実習では、取り込んだデータファイルを用いて、バッチテー
ブル、定量メソッド、ターゲット化合物を設定します。最後にバッ
チを解析し、結果を保存します。この章は、Agilent 6400 シリー
ズトリプル四重極 LC/MS システムと Agilent 7000 シリーズトリ
プル四重極 GC/MS システムをご使用のユーザーが対象です。

2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量

取り込んだデータファイルを用いて、バッチテーブル、定量メ
ソッド、ターゲット化合物を設定します。最後にバッチを解析し、
結果を保存します。

3 定量結果のレビュー

実習バッチファイルのサンプルと化合物のデータ確認方法、レイ
アウトのカスタマイズ、バッチ結果を Microsoft Excel ファイル
にエクスポートする方法について学習します。

4 ツールを使用した結果の評価

ツールにより、定量結果の評価やより精度の高い結果をより簡単
に得ることができます。

5 定量レポートを用いた作業

指定されたテンプレートを使用してレポートを作成した後、これ
らのレポートを Microsoft Excel でレビューします。

6 リファレンス

定量分析の特殊機能の概要について説明します。
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定量分析のデスクトップアイコン

定量分析 B.09.00 には、クラシックと、Quant-My-Way の 2 つの
ユーザーインターフェイスがあり、それぞれ対応するデスクトッ
プアイコンがあります。クラシックユーザーインターフェイス
は、定量分析 B.08.00 のユーザーインターフェイスと同様の外観
でメニューバーにツールとオプションがあります。Quant-My-Way
ユーザーインターフェイスには、リボンがあり、メニューバーで
はなくタブとリボンにツールとオプションがあります。クラシッ
クユーザーインターフェイスのデスクトップアイコン、
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスのデスクトップアイコ
ン、または両方を組み合わせて選択し、インストールすることが
可能です。

定量分析プログラムのインストール方法に応じて、デスクトップ
にいくつかの異なるアイコン（機器タイプ別のアイコン）が表示
される場合があります。これらのアイコンから定量分析プログラ
ムを起動すると、選択した機器タイプに合わせて、デフォルト値
と機能の一部がカスタマイズされます。

いずれかのアイコンをクリックすると、インストールされたプロ
グラムのフルネームが表示されます。解析するデータのタイプに
一致するアイコンを選択してください。

この『ファミリアリゼーションガイド』では、クラシックユー
ザーインターフェイスを使用して説明していますが、
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスで操作方法が異なる場
合は、青でハイライトした Quant-My-Way の操作ステップを併記
しています。
4 Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド



実習を開始する前に

本書の実習に使用するデータファイルが、ご使用の PC に存在す
ることを確認してください。 

• 付属のMassHunter Quantitative Analysis Software 
Supplemental（MassHunter 定量分析 追加ディスク）のイン
ストールが完了している場合、実習に必要なデータファイル
は MassHunter¥Data¥QuantExamples にあります。

• MassHunter Quantitative Analysis Software Supplemental
をインストールしていない場合は、データをインストールメ
ディア（Supplemental¥MassHunter¥Data¥QuantExamples）から
PC 上の任意の場所にコピーしてください。
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Agilent  MassHunter ワークステーションソフトウェア定量分析 
ファミリアリゼーションガイド
実習1
MRM データファイルを使用した

バッチの設定と定量

タスク 1. 新規バッチの作成 11

タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する 14

タスク 3. ターゲット化合物の設定 17

タスク 4. 定量の設定 20

タスク 5. インテグレータの設定 26

タスク 6. バッチの解析と保存 28

この実習では、測定したデータファイルを使用して定量メソッドを設定します。
DrugsOfAbuse データファイルを用いて実習を行い（5 ページの「実習を開始す
る前に」を参照）、以下のタスクの実施方法を学習します。

• 依存性薬物（アンフェタミン (amphetamine)、コカイン (cocaine)、メタン
フェタミン (methamphetamine)、MDMA）の未知サンプルとキャリブレー
ションデータファイルを含むバッチテーブルの設定。

• 最高濃度キャリブレーション標準サンプルに基づく新規定量メソッドの設定。

• ターゲット化合物の設定。

• データファイル中の化合物の MRM トランジションとクロマトグラフパラ
メータの表示。

• 各化合物に対する内部標準の設定。

• メソッドの定量データベースの設定。

• キャリブレーションサンプルからのレベルの作成。

• クオリファイアイオンと検量線の設定。

• バッチの定量および結果の保存。
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
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。この『ファミリア
リゼーションガイド』は、クラシックユーザーインターフェイスを使用して
説明していますが、Quant-My-Way ユーザーインターフェイスで操作方法が異
なる場合は、青でハイライトした Quant-My-Way の操作ステップを併記して
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ます。
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 1. 新規バッチの作成
タスク 1. 新規バッチの作成

このタスクでは、依存性薬物（アンフェタミン (amphetamine)、コカイン
(cocaine)、メタンフェタミン (methamphetamine)、MDMA）の 3 つの未知サ
ンプルと複数のキャリブレーションサンプルに対するデータファイルを含む
バッチテーブルを設定します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 サンプルを登録する新規バッチを

作成します。

• DrugsOfAbuse フォルダからすべて

のデータファイルを選択します。

• バッチファイルに iii_test_01 と
名前を付けます。ここで、「iii」
はユーザーのイニシャルです。

a デスクトップの［QQQ 定量分析］アイ

コンをクリックしてプログラムを起

動します。  

プログラムを初めて使用する場合、

図 1のようにデフォルトレイアウトが

表示されます。

• ［スタート］メニューから ［すべて

のプログラム］>［Agilent］>
［MassHunter Workstation］>［定量分

析（QQQ）］をクリックしてプログラ

ムにアクセスすることもできます。

• QQQ データ向けの機能を使用でき

ます。

図 1 デフォルトレイアウト
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 1. 新規バッチの作成
b ［ファイル］>［新規バッチ］をクリッ

クします。［新規バッチ］ダイアログ

ボックスが開きます。

c フォルダ ¥Your Directory¥DrugsOfAbuse¥
に移動します。 

d バッチファイル名として「iii_Test_01」
を入力し、［作成］をクリックします。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、新規バッチを作成する前

にツールバーの［デフォルトレイア

ウトの復元］をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

2 DrugsOfAbuse フォルダ内のすべて

のサンプルをバッチに追加します。

• ［すべて選択］をクリックします。［OK］
をクリックしてサンプルをバッチに

追加します。

これで、［バッチテーブル］は空では

なくなります。この段階で、キャリブ

レーションサンプル、QC サンプル、未

知サンプルがバッチに含まれます。

図 2 を参照してください。

• 未知サンプルは 3 つのファイルの

みで、1 つはブランクサンプル、5
つは異なるレベルのキャリブレー

ションファイル、2 つは QC サンプ

ルのファイルです。

ステップ 詳細説明 コメント
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 1. 新規バッチの作成
図 2 定量前の DrugsOfAbuse サンプルのバッチテーブル

ステップ 詳細説明 コメント
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する

このタスクでは、最も高濃度のキャリブレーションサンプルのデータファイル
に基づき、新規の定量用メソッドを設定する方法を示します。 

ステップ 詳細説明 コメント

• 取り込まれた MRM データから新

規メソッドを作成します。

a カーソルを用いて、下図のように濃度

レベルの最も高いキャリブレーショ

ンサンプルを強調表示させます。 

• 高濃度キャリブレーションサンプ

ル等の、化合物に対してシグナル強

度の高いサンプルを用いることで、

適正なリテンションタイムとクオ

リファイア比がメソッドへ設定さ

れるようにします。
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
b ［メソッド］ > ［編集］をクリックし、

メソッド編集モードに切り替えます。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［編集］

をクリックします。

メソッドタスクが、図 3 のように

ビューの左側に表示されます。

• 図 3 はメソッド編集のデフォルト

レイアウトを示しています。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、次のステップで新規メ

ソッドを作成する前にツールバー

の［デフォルトレイアウトの復元］

をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

図 3 メソッド編集モード

ステップ 詳細説明 コメント
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
c ［メソッドテーブル］の左側のサイド

バーのメソッドタスクで、［新規/ メ

ソッドを開く］>［MRM データから新

規メソッドを作成］をクリックします。 

d プロンプトの［このメソッドをバッチ

に適用しますか ?］で［いいえ］を選

択します。[ 測定したデータから新規

メソッド作成] ダイアログが表示され

ます。

e CMAMCal_L5.d をクリックし、［開く］

をクリックして、測定メソッド情報を

インポートします。

• ［メソッド］>［新規］>［MRM デー

タから新規作成］をクリックするこ

ともできます。

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［新

規］>［MRM データから新規作成］

を選択します。

ステップ 詳細説明 コメント
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 3. ターゲット化合物の設定
タスク 3. ターゲット化合物の設定

このタスクを用いて、個々のターゲット化合物に対して設定可能な、新規定量
メソッドの MRM トランジションとリテンションタイムの確認方法を学習しま
す。また、各ターゲット化合物に対する ISTD 化合物の設定方法も学習します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 インポートされた MRM トランジ

ションの測定メソッドから作成

された新規定量メソッドを確認

します。

a ［メソッドテーブル］ウィンドウの左

側のサイドバーのメソッドタスクで、

［メソッド設定タスク］>［MRM 化合

物の設定］をクリックします。

• 測定メソッドには MRM トランジ

ションに関連する化合物名が入力

されています。デフォルトでは、最

大シグナルが定量イオンとして選

択されます。
Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド 17



1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 3. ターゲット化合物の設定
b インポートされたリテンションタイ

ムを確認するには、［メソッド設定タ

スク］>［リテンションタイムの設定］

をクリックします。

• 各化合物の水色のデータフィール

ドは変更することが可能です。

2 ISTD 化合物を設定します。

• 各ターゲット化合物の内部標準

（ISTD）として、対応する重水素

化化合物を割り当てます。 

a ［メソッド設定タスク］>［ISTD の設定］

をクリックします。

b 各ターゲット化合物行で、［ISTD 化合物

名］セルの下矢印をクリックします。

• ISTD 化合物行に ISTD 名を直接入力

することはできません。

ステップ 詳細説明 コメント
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 3. ターゲット化合物の設定
c ターゲット化合物に対応する ISTD 名を

クリックします。

d 各 ISTD 化合物の［ISTD 濃度］を入力し

ます（この例では 50.0000）。

ステップ 詳細説明 コメント
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 4. 定量の設定
タスク 4. 定量の設定

このタスクでは、以下の定量パラメータをメソッドに設定する方法について説
明します。 

• キャリブレーションレベル

• クオリファイアイオン

• 検量線のカーブフィット

ステップ 詳細説明 コメント

1 最初の化合物に 5 つのキャリブレー

ションレベルを作成します。

a メインメニューで、［メソッド］>［キャ

リブレーションサンプルからレベル

を作成］を選択します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［検量

線］>［キャリブレーションサンプル

からレベルを作成］を選択します。

メソッドテーブルの各定量対象化合

物の下に［キャリブレーション］テー

ブルが開きます。

b いずれかの定量対象化合物のデフォ

ルト濃度を、各レベルの実際の濃度に

変更します。
• L1–2.5000
• L2–5.0000
• L3–12.5000
• L4–25.0000
• L5–125.0000
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 4. 定量の設定
2 キャリブレーションレベルと濃度

を他の化合物にコピーします。

a ［メソッド］>［キャリブレーションレ

ベルのコピー］をクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイ

スの場合：定量対象化合物テーブルを

右クリックして、［キャリブレーション

レベルのコピー］を選択します。

［キャリブレーションレベルのコ

ピー］ダイアログボックスが表示され

ます。

b ［すべて選択］をクリックした後、［OK］
をクリックします。

c 定量分析メインビューの下半分の［化

合物情報］ウィンドウと［サンプル情

報］ウィンドウを閉じます。

ステップ 詳細説明 コメント
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 4. 定量の設定
d ［メソッドテーブル］を参照して、4 つ
のターゲット化合物（アンフェタミン

(Amp)、コカイン(Cocaine)、メタンフェ

タミン(Meth)、MDMA）のキャリブレー

ション濃度設定を確認します。

ステップ 詳細説明 コメント
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 4. 定量の設定
3 クオリファイアイオンと検量線を

設定します。

a ［メソッド設定タスク］の下の［クオ

リファイアの設定］をクリックし、ク

オリファイア設定パラメータを確認

します。 

• クオリファイア設定パラメータは、

MRM 測定情報をインポートした際

に自動的に入力されます。

• メソッド作成時に、化合物の定量イ

オンに対する追加の MRM トラン

ジションがクオリファイアイオン

として割り当てられます。 

ステップ 詳細説明 コメント
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1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 4. 定量の設定
b ［メソッド設定タスク］の下の［検量

線の設定］をクリックします。

c 各ターゲット化合物の［検量線原点］

を［強制通過］に変更します。 

ステップ 詳細説明 コメント
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 4. 定量の設定
4 メソッドのバリデーションを行い

ます。

a ［保存/終了］の下の［バリデーション］

をクリックし、メソッド設定を検証し

ます。

b バリデーションメッセージが表示さ

れたら、［OK］ をクリックします。

c ［保存/終了］>［終了］をクリックし

ます。

d ［メソッド適用後のバッチ処理オプ

ション］の［なし］を選択し、［この

メソッドをバッチに適用しますか ?］
というメッセージで［はい］をクリッ

クします。

• 画面下に、発生したバリデーション

エラーが表示されます。 

ステップ 詳細説明 コメント
Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド 25



1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 5. インテグレータの設定
タスク 5. インテグレータの設定

ステップ 詳細説明 コメント

1 デフォルトのインテグレータを

MS-MS に変更します。

a ［メソッド］>［編集］をクリックする
か、F10 を押します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ
イスの場合：メソッド タブで、［編集］
をクリックします。

b ［メソッド］>［詳細タスク］>［積分
パラメータの設定］をクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ
イスの場合：メソッド タブで、［詳細
タスク］>［積分パラメータの設定］を
選択します。

c ［メソッドテーブル］で、［インテグ
レータ］値の右側にあるボックスをク
リックします。

d ドロップダウンメニューから 
[MS-MS] を選択します。

MassHunter 定量プログラムのデフォ

ルトのインテグレータは、Agilent が推

奨する Agile2 パラメーターレスインテ

グレータです。このタスクでは、定量

メソッドのすべての化合物に対する

インテグレータの変更手順を示しま

す。デフォルトの Agile2 インテグレー

タを MS-MS インテグレータに変更し

ます。
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MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量 1
タスク 5. インテグレータの設定
e ［すべてに適用］をクリックします。

f [OK] をクリックします。

2 メソッドを保存します。 a ［保存/終了］の［終了］をクリック

します。 
b ［メソッド適用後のバッチ処理オプ

ション］の［なし］を選択し、［この

メソッドをバッチに適用しますか ?］
というメッセージで［はい］をクリッ

クします。

ステップ 詳細説明 コメント
Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド 27



1 MRM データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 6. バッチの解析と保存
タスク 6. バッチの解析と保存

この実習では、バッチを定量し、結果を保存します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 バッチを解析し、各化合物の結果

を確認します。

a ツールバーの［バッチ処理］アイコン

をクリックし、バッチ解

析を開始します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

処理］をクリックします。

b Sample-1 の定量メッセージの上にカー

ソルを動かします。

c 最初の 2 つのキャリブレーションサン

プルのフラグの上にカーソルを動か

します。

• 2 つのキャリブレーションサンプル

には外れ値データが含まれている

ことを確認してください。

• プログラムにより、Sample-1 の中に

アンフェタミン（Amp）が検出され

なかったことを確認してください。

2 バッチを保存します。 a ［ファイル］>［バッチの保存］をク

リックします。

Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

の保存］をクリックします。

b ［ファイル］>［バッチを閉じる］をク

リックし、バッチを閉じます。

定量

メッセージ

外れ値

フラグ

メッセージ
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Agilent  MassHunter ワークステーションソフトウェア定量分析 
ファミリアリゼーションガイド
実習2
Q-TOF データファイルを使用した

バッチの設定と定量

タスク 1. 新規バッチの作成 31

タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する 34

タスク 3. ターゲット化合物の設定 38

タスク 4. 定量の設定 39

タスク 5. バッチの解析と保存 41

この実習では測定した Q-TOF データファイルを使用して定量メソッドを設定
します。インストールメディアの LC-QTOF Pesticide データファイルを用いて実
習を行い、以下のタスクの実施方法を学習します。

• 溶媒のサンプルとキャリブレーションデータファイルを含むバッチテーブル
の設定。

• 最高濃度キャリブレーション標準サンプルに基づく新規定量メソッドの設定。

• ターゲット化合物の設定。

• データファイルにある溶媒中の化合物のプロダクトイオンとクロマトグ
ラフパラメータの表示。

• メソッドの定量データベースの設定。

• キャリブレーションサンプルからのレベルの作成。

• クオリファイアイオンと検量線の設定。

• バッチの定量および結果の保存。
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
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ます。

始める前に…

インストールメディアの Supplemental¥Data¥Quant Examples¥Q-TOF フォルダから
お客様のシステムのフォルダに、LC-QTOF Pesticide フォルダがコピーされている
ことを確認します。デフォルトの MassHunter Quantitative Analysis Software
Supplemental のインストールが完了している場合、実習に必要なデータファイ
ルは MassHunter¥Data¥QuantExamples にあります。
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Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 1. 新規バッチの作成
タスク 1. 新規バッチの作成

このタスクでは、溶媒のキャリブレーションサンプル用データファイルを含む
バッチテーブルを作成します。このセクションのタスクの多くは、実習 1 のタ
スクと似ています。

ステップ 詳細説明 コメント

1 サンプルを登録する新規バッチを

作成します。

• LC-QTOF Pesticide フォルダから

すべてのデータファイルを選択

します。

• バッチファイルに iii_test_01 とい

う名前を付けます。ここで、「iii」
はユーザーのイニシャルです。

a 定量分析プログラムを起動するには、

デスクトップの［Q-TOF 定量分析］ア

イコン をクリックします。プログ

ラムを初めて使用する場合、図 4 のよ

うにデフォルトレイアウトが表示さ

れます。

• ［スタート］メニューから ［すべての

プログラム］>［Agilent］>［MassHunter
Workstation］>［定量分析（Q-TOF）］を
クリックしてプログラムにアクセス

することもできます。

図 4 デフォルトレイアウト
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 1. 新規バッチの作成
b ［ファイル］>［新規バッチ］をクリッ

クします。

Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［新規バッ

チ］をクリックします。

［新規バッチ］ダイアログボックスが

開きます。

c ¥Your Directory¥LC-QTOF Pesticide¥ フォ

ルダに移動します。 
d バッチファイル名として「iii_Test_01」

を入力し、［作成］をクリックします。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、新規バッチを作成する前

にツールバーの［デフォルトレイア

ウトの復元］をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

2 LC-QTOF Pesticide フォルダ内のす

べてのサンプルをバッチに追加し

ます。

• ［サンプルの追加］ダイアログボック

スが表示されます。［すべて選択］を

クリックします。［OK］をクリックし

てサンプルをバッチに追加します。

これで、［バッチテーブル］は空では

なくなり、サンプルが含まれるように

なります。図 5 を参照してください。

• 4 つのキャリブレーションサンプル

があります。

ステップ 詳細説明 コメント
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Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 1. 新規バッチの作成
図 5 定量前のサンプルのバッチテーブル

ステップ 詳細説明 コメント
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する

このタスクでは、キャリブレーションサンプルのデータファイルを含むバッチ
に基づいて、新規の定量用メソッドを設定する方法を示します。このタスクで
は、シングルキャリブレーションサンプルを使用し、そこから必要なデータを
抽出して、キャリブレーション化合物をメソッドに追加します。 

タスク 2 では、手動で設定する手順を示します。MassHunter には自動手順も
用意されています。自動手順では、測定したスキャンデータとライブラリ検索
により、多数のキャリブレーション化合物をワンステップで定量メソッドに追
加して作成することができます。自動メソッドでは、データファイルを解析す
ると同時に、ユーザーが指定した検索や同定パラメータに基づいて化合物名、
ターゲットイオン、クオリファイアイオンとクオリファイア比、リテンション
タイムが特定されます。その後、特定された情報と、その他のデフォルトパラ
メータに基づいて、定量メソッドの初期値が自動設定されます。この自動メソッ
ドにより、メソッド作成に必要な時間を大幅に短縮できます。 

さらに、CEF ファイルを使用して定性プログラムから定量プログラムにデータ
を転送することにより、定性データ分析で見つかった化合物を追加できます。詳
細についてはオンラインヘルプを参照してください。

ステップ 詳細説明 コメント

• 取り込まれた Q-TOF データから新

規メソッドを作成します。

a カーソルを用いて、下図のように濃度

レベルの最も高いキャリブレーショ

ンサンプルを強調表示させます。

• 高濃度キャリブレーションサンプ

ル等の、化合物に対してシグナル強

度の高いサンプルを用いることで、

適正なリテンションタイムとクオ

リファイア比がメソッドへ設定さ

れるようにします。
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Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
b ［メソッド］ > ［編集］をクリックし、

メソッド編集モードに切り替えます。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［編集］

をクリックします。

メソッドタスクが、図 6 のように

ビューの左側に表示されます。

• 図 6 はメソッド編集のデフォルト

レイアウトを示しています。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、次のステップで新規メ

ソッドを作成する前にツールバー

の［デフォルトレイアウトの復元］

をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

図 6 メソッド編集モード

ステップ 詳細説明 コメント
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
c ［サンプル情報］ウィンドウで、ピー

クの中央（X 軸上の約 4.82 min）をク

リックします。右クリックし、［スペ

クトルの抽出］をクリックします。

d 最大イオンの、396.0966 をクリックし

ます。同じ場所で右クリックし、［新

規化合物］をクリックします。

• イオンを正確に選択するには、マウ

スの右ボタンを押したままマウス

カーソルをスペクトルの上に移動

して、選択対象イオンの周囲の領域

を拡大します。 

ステップ 詳細説明 コメント
36 Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド



Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 2. バッチに新規メソッドを設定する
e ［メソッドテーブル］の［化合物名］に

「Tribenuron-methyl」と入力し

ます。次のステップでクオリファイア

を追加するため、メソッドテーブルで

この化合物を選択した状態にしてお

きます。

f Tribenuron-methyl のスペクトルを再び

表示するため、ピーク頂点をクリック

して、頂点を通過する線を表示します。

g 418.0776 をクリックして、このイオン

を選択します（青色の三角形）。同じ

場所で右クリックし、［新規クオリ

ファイア］をクリックします。

• 複数のクオリファイアイオンを選

択できます。 
• 青色の三角形は、スペクトルで選択

している m/z を示します。

図に示すように、クオリファイアが

メソッドテーブルに追加されます。

ステップ 詳細説明 コメント
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 3. ターゲット化合物の設定
タスク 3. ターゲット化合物の設定

このタスクを用いて、個々のターゲット化合物に対して変更可能な、新規定量
メソッドのプロダクトイオンとリテンションタイムの確認方法を学習します。

ステップ 詳細説明 コメント

• ［サンプル情報］ウィンドウから作

成したプロダクトイオンの新規定

量メソッドを確認します。

a スペクトルから設定されたリテン

ションタイムを確認するには、［メ

ソッド設定タスク］>［リテンション

タイムの設定］をクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド  タブで、［メ

ソッド設定タスク］>［リテンション

タイムの設定］を選択します。

b ［RT 左デルタ］列に「0.2」を入力し

ます。

c ［RT 右デルタ］列に「0.2」を入力し

ます。

• 各化合物の水色のデータフィール

ドは変更することが可能です。
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Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 4. 定量の設定
タスク 4. 定量の設定

このタスクでは、以下の定量パラメータをメソッドに設定する方法について説
明します。 

• キャリブレーションレベル

• クオリファイアイオン

• 検量線のカーブフィット

ステップ 詳細説明 コメント

1 4 つのキャリブレーションレベル

を作成します。

a メインメニューで、［メソッド］>［キャ

リブレーションサンプルからレベル

を作成］を選択します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［検量

線］>［キャリブレーションサンプル

からレベルを作成］を選択します。

メソッドテーブルの各定量対象化合

物の下に［キャリブレーション］テー

ブルが開きます。

b いずれかの定量対象化合物のデフォ

ルト濃度を、各レベルの実際の濃度に

変更します。
• L1–2.5000
• L2–20.0000
• L3–50.0000
• L4–100.0000
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 4. 定量の設定
2 メソッドを検証し、保存します。 a ［保存/終了］>［バリデーション］をク

リックし、メソッド設定を検証します。

b バリデーションメッセージが表示さ

れたら、［OK］ をクリックします。

c ［保存/終了］の［終了］をクリックし、

［メソッド適用後のバッチ処理オプ

ション］の［なし］を選択し、［この

メソッドをバッチに適用しますか ?］
というメッセージで［はい］をクリッ

クします。

• 画面下に、発生したバリデーション

エラーが表示されます。 

ステップ 詳細説明 コメント
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Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量 2
タスク 5. バッチの解析と保存
タスク 5. バッチの解析と保存

この実習では、バッチを自動的に定量し、結果を保存します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 バッチを解析し、各化合物の結果

を確認します。

• 定量シグナルのないサンプルを

識別した定量メッセージを調べ

ます。 

ツールバーの［バッチ処理］アイコン

をクリックし、バッ

チ解析を開始します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイ

スの場合：ホーム タブで、［バッチ処理］

をクリックします。

2 バッチを保存します。 a ［ファイル］>［バッチの保存］をク

リックします。

Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

の保存］をクリックします。

b ［ファイル］>［バッチを閉じる］をク

リックし、バッチを閉じます。
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2 Q-TOF データファイルを使用したバッチの設定と定量
タスク 5. バッチの解析と保存
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Agilent  MassHunter ワークステーションソフトウェア定量分析 
ファミリアリゼーションガイド
実習3
定量結果のレビュー

タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション 44

タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更 48

タスク 3. 結果のエクスポートと印刷 56

この実習のタスクでは、バッチファイル内のサンプルと化合物データの検査、結
果レイアウトのカスタマイズ、データの Microsoft Excel へのエクスポート、
データのプレビューと印刷方法などを示します。

この実習では DrugsOfAbuse バッチを使用します。トリプル四重極データファイ
ル、Q-TOF データファイル、TOF データファイルを用いて同じタスクを実行で
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。

• 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ます。
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3 定量結果のレビュー
タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション
タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション

このタスクでは、ご使用のサンプルと化合物の最初から最後までスクロールし
て、［バッチテーブル］と［化合物情報］のデータの変化を観察する方法を示し
ます。また、さまざまなサンプルタイプの表示方法を示します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 実習 1 で作成したバッチファイル

iii_Test_01.batch.bin を開きます。

a デスクトップの［定量分析］アイコン

をクリックしてプログラムを起動

します。 
b ツールバーの［バッチを開く］ をク

リックし、［バッチを開く］ダイアロ

グボックスを表示します。

Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

を開く］をクリックします。

c ¥Your Directory¥DrugsOfAbuse に移動

し、iii_Test_01.batch.bin をクリックし

ます。 

• 表示されるメインのビューは、下記

のようになります。この図はデフォ

ルトの列が設定されているデフォ

ルトレイアウトです。
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定量結果のレビュー 3
タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション
2 （オプション）前ページの図と異な

るレイアウトが表示される場合、

• メインビューに 2 つ以下のウィ

ンドウしか表示されない場合や

異なる配置の場合、デフォルト

レイアウトを復元します。

• 列設定が違う場合、デフォルト

の列設定を復元します。

• クロマトグラムペイン以外のペ

インが［化合物情報］ウィンド

ウに表示される場合、他のペイ

ンを非表示にします。

• デフォルトレイアウトを復元するに

は、サンプルをスクロールする前に、

ツールバーの［デフォルトレイアウト

の復元］をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェイ

スの場合：表示 タブで、［デフォルトレ

イアウトの復元］ をクリックします。

• デフォルト列設定を復元するには、

［バッチテーブル］ウィンドウのどこ

かを右クリックし、［デフォルト列の

復元］をクリックします。

• 余分なペインを非表示にするには、

［化合物情報］ツールバーの［クロマ

トグラムの表示 / 非表示］アイコン

のみが強調表示されるよう、その他

のアイコンをクリックして非表示に

します。 

• デフォルトレイアウトは工場出荷

時に設定され、変更できません。独

自のレイアウトを作成する方法は、

48 ページの「タスク 2. 結果ウィン

ドウレイアウトの変更」を参照して

ください。

3 ［バッチテーブル］の最後に達する

までサンプルをスクロールした

後、Cal-L5 に戻ります。

a 希望するサンプルが表示されるまで、

［バッチテーブル］ツールバーの［次の

サンプル］矢印 をクリックします。

［化合物情報］ウィンドウの変化を確

認します。

b Cal-L5 に戻るには、［バッチテーブル］

ツールバーの［前のサンプル］アイコ

ン をクリックします。

c ［バッチテーブル］ウィンドウでサン

プル Calib_L4 の行の任意のセルをク

リックし、変化を見ます。

• ［バッチテーブル］で強調表示され

たデータファイルと［化合物情報］

ウィンドウのクロマトグラムがリ

ンクされていることを確認してく

ださい。

• 各サンプルのアンフェタミン（Amp）
の［バッチテーブル］と［化合物情

報］の変化に注目してください。

4 4 つのすべての化合物をスクロー

ルします。

a 希望する化合物が表示されるまで、

ツールバーの［次の化合物］または

［前の化合物］矢印をクリックします。

b ［バッチテーブル］、［化合物情報］、［検

量線］ウィンドウの変化を確認します。 
c ［化合物名］リストの隣の下矢印をク

リックします。

d ［Cocaine］をクリックします。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション
5 複数の化合物の結果を調べます。

• Cal-L4 サンプルの各化合物のリテ

ンションタイムを表示します。

• すべての化合物の結果をレ

ビューした後、コカインの結果

の表示に戻ります。

a ツールバーの［バッチテーブ

ルに複数の化合物/サンプル

を表示］アイコンをクリック

し、すべてのターゲット化合

物の定量結果を表示します。［表示］>
［バッチテーブルレイアウト］>［複数

の化合物/サンプルを表示］メニュー

も使用できます。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［バッチテー

ブルレイアウト］>［複数の化合物/サ
ンプルを表示］を選択します。

b ［Cal-L4］セルをクリックし、各化合物

の［化合物情報］ウィンドウの［RT］
の差に注目します。

c 選択したターゲット化合物の

詳細定量結果の表示に戻るに

は、ツールバーの［バッチテー

ブルに1つの化合物/サンプル

を表示］アイコンをクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［バッチテー

ブルレイアウト］>［1 つの化合物/サ
ンプルを表示］を選択します。

d 必要に応じて、［化合物］リスト隣の

下矢印をクリックし、［Cocaine］をク

リックします。

［1 つの化合物を表示］モードと［複数

の化合物/サンプルを表示］モードで

は、異なる列が表示されます。［複数の

化合物/サンプルを表示］モードのテー

ブルに列を追加しても、その変更内容

は［1 つの化合物/ サンプルを表示］

モードには自動的に適用されません。

ステップ 詳細説明 コメント
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定量結果のレビュー 3
タスク 1. バッチテーブル結果のナビゲーション
6 選択したサンプルタイプを表示し

ます。 
• キャリブレーションサンプルの

みを表示します。

• 次に、すべてのサンプルタイプ

を表示します。

a ［サンプルタイプ］ドロップダウンリ

ストの下矢印をクリックします。［サ

ンプルタイプ］ダイアログボックスが

表示されます。

b ［<すべて>］チェックボックスをオフ

にし、［キャリブレーション］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。

［バッチテーブル］には、Cocaineのキャ

リブレーションサンプルのみが表示

されます。

d ［サンプルタイプ］ドロップダウンリ

ストの下矢印をクリックします。 
e ［<すべて>］をクリックした後、［OK］

をクリックします。 
自動的にすべてのチェックボックス

がオンになり、すべてのサンプルタイ

プが表示されます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更

このタスクでは、レイアウトをカスタマイズする方法とデフォルトレイアウト
の再作成方法を示します。

.

ステップ 詳細説明 コメント

1 ツールバーのレイアウトアイコン

を使用し、［バッチテーブル］、［化

合物情報］、［検量線］ウィンドウ

の位置を合わせます。

a ツールバーの［レイアウト - テーブル左］ア

イコン をクリックします。 

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［レイアウト］>［テーブ

ル左］を選択します。

b ツールバーの［レイアウト - テーブル右］ア

イコン をクリックします。 

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［レイアウト］>［テーブ

ル右］を選択します。

c ［レイアウト - テーブル上］アイコン をク

リックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［レイアウト］>［テーブ

ル上］を選択します。

2 ツールバーのレイアウトアイコン

を使用し、個々のウィンドウを最

大化します。

a ツールバーの［テーブルの最大化］アイコン

をクリックします。 

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［ペインを最大化］>［テー

ブルの最大化］を選択します。

b ツールバーの［化合物情報の最大化］アイコ

ン をクリックします。 

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［ペインを最大化］>［化

合物情報の最大化］を選択します。

c ツールバーの［検量線の最大化］アイコン

をクリックします。 

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［ペインを最大化］>［検

量線の最大化］を選択します。

d デフォルトレイアウトに戻るには、ツール

バーの［デフォルトレイアウトの復元］アイ

コンをクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［デフォルトレイアウト

の復元］ をクリックします。
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定量結果のレビュー 3
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
3 Cal-L4 の［化合物情報］ウィンドウ

のペインを変更します。

a ［バッチテーブル］で、［Cal-L4］行を選択します。

b ［化合物情報］ツールバーで、［クオリファイ

アの表示/非表示］アイコン をクリックし

ます。 

c ［スペクトルの表示/非表示］アイコン を

クリックします。 

d ［ISTD の表示/非表示］アイコン をクリッ

クします。

レイアウトと結果は、次の図のようになり

ます。

• このステップでは、［化合

物情報］ウィンドウのク

ロマトグラムペインだけ

が表示されている状態か

らタスクを開始してくだ

さい。

• これらの変更は、6 つのペ

インの配置と表示のみを

変更します。［化合物情

報］ウィンドウのペイン

は、レイアウトを変更し

ても影響を受けません。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
4 検量線なしでデフォルトレイアウ

トを保存します。

a ［検量線］ウィンドウを閉じます。

b ［表示］ >［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。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［レイアウトの読み込み/
保存］>［レイアウトの保存］を選択します。

［レイアウトファイルの保存］ダイアログボッ

クスが表示されます。

c ファイル名に「バッチテーブルと化合物情報」

と入力し、［保存］をクリックします。

5 新たに作成したレイアウトを読み

込みます。

a ツールバーの［デフォルトレイアウトの復元］

をクリックします。

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［デフォルトレイアウト

の復元］ をクリックします。

b ［表示］ >［ウィンドウレイアウト］ >［レイア

ウトの読み込み］をクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［レイアウトの読み込み/
保存］>［レイアウトの読み込み］を選択し

ます。

［レイアウトの読み込み］ダイアログボックス

が表示されます。

c ［バッチテーブルと化合物情報］を選択し、［開

く］をクリックします。

結果のウィンドウは、図 7 のようになります。

ステップ 詳細説明 コメント
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定量結果のレビュー 3
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
図 7 結果のウィンドウ

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
6 53 ページの図 8 のようにレイアウ

トを作成します。 
a デフォルトレイアウトを復元します（ツール

バーの［デフォルトレイアウトの復元］をク

リックします）。

Quant-My-Way ユーザーインターフェイスの

場合：表示 タブで、［デフォルトレイアウト

の復元］ をクリックします。

b ［検量線］ウィンドウのタイトルバー内を右ク

リックした後、［フローティング］チェック

ボックスをオンにします。

c ［化合物情報］ウィンドウのタイトルバーを右

クリックし、［フローティング］チェックボッ

クスをクリックしてオンにします。

d ウィンドウのサイズを変更し、図 8 のレイア

ウトに合わせます。

• ［バッチテーブル］は、左

に配置します。

ステップ 詳細説明 コメント
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定量結果のレビュー 3
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
図 8 検量線と化合物情報ウィンドウ-フローティングを用いた表示

e ［化合物情報］ウィンドウのタイトルバー内を

右クリックした後、［フローティング］チェッ

クボックスをオフにします。

f ウィンドウのサイズを変更し、図 9 のレイア

ウトに合わせます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
図 9 サイズ変更したウィンドウ

g ［検量線］ウィンドウのタイトルバー内を右ク

リックした後、［フローティング］チェック

ボックスをオフにします。

h タスク開始時に示したレイアウトと一致する

ように［化合物情報］ウィンドウを移動します。

ステップ 詳細説明 コメント
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定量結果のレビュー 3
タスク 2. 結果ウィンドウレイアウトの変更
7 デフォルトレイアウトを再作成し

ます（復元ではない）。

• プログラムのメインビューを最大化します。

• まず［検量線］ウィンドウを固定した後、

［化合物情報］ウィンドウを固定し、デフォ

ルトレイアウトを再作成します。

• 2 つのウィンドウの固定後、検量線が左側

にある場合、［検量線］ウィンドウのタイ

トルバーを右クリックし、右にドラッグし

ます。このウィンドウのメインビュー内の

配置場所が、灰色の長方形によって示され

ます。 
• メインビュー右下隅に［検量線］ウィンド

ウをドラッグします。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 3. 結果のエクスポートと印刷
タスク 3. 結果のエクスポートと印刷

この練習では、Microsoft Excel ファイルにデータをエクスポートする方法と、
［バッチテーブル］と［化合物情報］データのプレビューおよび印刷方法を示し
ます。

ステップ 詳細説明 コメント

1 バッチファイル iii_Test_01 をエク

スポートします。

a ［バッチテーブル］ウィンドウのタイト

ルバーをクリックして、［バッチテーブ

ル］ウィンドウを有効にします。 
b ［ファイル］ > ［エクスポート］ > 
［テーブルのエクスポート］をクリッ

クします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：バッチテーブルウィンド

ウを右クリックして、［テーブルのエ

クスポート］を選択します。

c 出力先ディレクトリとして My Documents 
を指定します。

d エクスポートファイル名として

「iii_Test_01.xlsx」と入力します。

e [保存] をクリックします。Excel ファイ

ル My Documents¥iii_Test_01.xlsx が自

動的に開きます。

• iii = ユーザーのイニシャル

図 10 エクスポート結果

2 バッチ結果を Excel で確認し、Excel
を終了します。

a エクスポートされる内容とエクスポー

トされない内容を確認してください。

b 終了したら、Excel を閉じます。
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定量結果のレビュー 3
タスク 3. 結果のエクスポートと印刷
図 11 Excel 形式のバッチテーブル

3 ［バッチテーブル］と［化合物情報］

データのプリントアウトをプレ

ビューします。

a Excel で、［ファイル］>［印刷］をクリッ

クします。

b ［印刷プレビュー］ウィンドウで、希

望通りに表示されているかを確認し

ます。 
c ［ファイル］>［印刷］をクリックします。

d 化合物情報について、ステップ a ～ e
を繰り返します。

e 実習 4 に進まない場合は、［ファイル］

>［バッチ保存］をクリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

の保存］をクリックします。

f ［ファイル］>［終了］をクリックします。

［印刷プレビュー］プログラムの［ファ

イル］>［印刷］メニューをクリック

して、［印刷プレビュー］プログラム

からバッチテーブルを印刷すること

もできます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 定量結果のレビュー
タスク 3. 結果のエクスポートと印刷
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Agilent  MassHunter ワークステーションソフトウェア定量分析 
ファミリアリゼーションガイド
実習4
3 つのツールを使用した結果の評価

タスク 1. 検量線近似の調整 60

タスク 2. パラメータを用いない積分 63

タスク 3. 外れ値の検出 78

この実習では、3 つのツールを用いて結果を評価し、さらに正確な定量結果を
得ます。

• カーブフィットアシスタントは、すべての組み合わせの検量線を計算し、方
程式と信頼帯を用いて結果を示します

• パラメータレス積分により、積分を改善するためのパラメータを特定する必
要がなくなりました

• 外れ値メッセージは、指定範囲外の結果を簡単に検出するのに役立ちます

この実習では、DrugsOfAbuse バッチを使用します。トリプル四重極データファ
イル、Q-TOF データファイル、TOF データファイルを用いて同じタスクを実行
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。

• 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ます。
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 1. 検量線近似の調整
タスク 1. 検量線近似の調整

このタスクでは、化合物精度の外れ値を見つけ、検量線カーブフィットを調整
し、バッチを再処理する方法を説明します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 必要に応じて、バッチファイル 
iii_Test_01.batch.bin を開きます。 

a デスクトップの［QQQ 定量分析］アイ

コン をクリックしてプログラムを

起動します。 
b ツールバーの［バッチを開く］ をク

リックし、［バッチを開く］ダイアロ

グボックスを表示します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

を開く］をクリックします。

c ¥Your Directory¥DrugsOfAbuse に移動し、

iii_Test_01.batch.bin をクリックします。 

• ［スタート］メニューから ［すべて

のプログラム］>［Agilent］>
［MassHunter Workstation］>［定量分

析（QQQ）］をクリックしてプログラ

ムにアクセスすることもできます。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、バッチを開く前にツール

バーの［デフォルトレイアウトの復

元］をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

2 アンフェタミン（Amp）の精度外れ

値を探し、検量線を変更します。

a ［バッチテーブル］が１つの化合物を

表示するモードに設定され、アンフェ

タミン（Amp）が表示されていること

を確認します。下図の囲われた部分を

参照してください。

b Calib-L1 行のセルと［精度］列をポイ

ントし、下記のように外れ値メッセー

ジを表示させます。

• 外れ値を含むセルは赤色（高）また

は青色（低）になります。
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 1. 検量線近似の調整
c ［検量線］ウィンドウで、［原点］を［無

視］に、［重み付け］を［1/y］に設定

します。

プログラムに新しい検量線近似式と

決定係数R2が表示されます。

検量線の原点 
• 強制通過 - 強制的に検量線が原点

（X = 0、Y = 0）を通過するようにし

ます。 
• 無視 - 検量線が原点（X = 0、Y = 0）

を使用するようには強制しません。

検量線の重み付け 
• なし - すべてのデータポイントに

同等の重み付けを行います。

• 1/y - データポイントに式 1/y を適

用します。この式により、y の値が

大きいと影響が弱まりますが、y の
値が小さいと影響が強くなります。 

3 ［バッチテーブル］でバッチを解析

し、結果を調べます。

a ツールバーの［バッチ処理］アイコン

をクリックし、バッチを

解析します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

処理］をクリックします。

b バッチ解析後、［バッチテーブル］の

結果を確認します。

4 他の化合物がある場合、精度外れ

値を検索します。

a ［バッチテーブル］ツールバーの［次

の化合物］ をクリックし、コカイン

（Cocaine）、MDMA、メタンフェタミン

（Meth）などの個々の化合物を表示し

ます。 
b 定量結果、特に［精度］列の値を確認

します。

• メタンフェタミン（Meth）の Calib-L3
標準サンプルの［精度］値は、指定

範囲外であることに注目してくだ

さい。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 1. 検量線近似の調整
5 メタンフェタミン（Meth）の検量

線を変更し、バッチを解析します。

a ［検量線近似］ウィンドウで、［原点］

を［無視］に、［重み付け］を［1/y］に

設定します。 

［定量分析］プログラムに、新しい検

量線近似式と決定係数 R2 が表示され

ます。 
b メインツールバーの［バッチ処理］ア

イコン をクリックし、

バッチを解析します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

処理］をクリックします。

バッチ解析後、［バッチテーブル］に

新しい結果が表示されます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
タスク 2. パラメータを用いない積分

このタスクでは、データが正しく積分されていることを調べる方法を示します。
以下のタスクの実行方法を学習します。

•［バッチテーブル］への積分列の追加

• デフォルト積分値の表示

• 以下の項目を確認し、クロマトグラムを詳細に調べる 

• 外れ値メッセージ 

• ベースラインパラメータ

• ピークラベル
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
ステップ 詳細説明 コメント

1 ［バッチテーブル］に積分関連の列

を追加します。

a ［バッチテーブル］のどこかを右クリッ

クし、［列の追加/削除］をクリックし

ます。

［列］ダイアログボックスが表示され

ます。

b ［列の選択元］ドロップダウン リスト

から［化合物メソッド］を選択します。 
c ［使用可能な列］リストから［インテ

グレータ］と［積分パラメータ］を選

択して、［追加］をクリックします。

選択された列が［順番にこれらの列を

表示］リストに移動します。

• このタスクは、バッチ iii_Test_01 が表

示されている状態から開始してくだ

さい。開いていない場合、タスク 1
のステップ 1 を参照してください。
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
d ［列の選択元］ドロップダウンリスト

から［化合物結果］を選択します。 
e ［使用可能な列］リストから［積分基

準］を選択して、［追加］をクリック

します。

選択された列が［順番にこれらの列を

表示］リストに移動します。

f ［OK］をクリックします。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
2 アンフェタミン（Amp）のデフォル

ト積分値を確認します。

a ［バッチテーブル］ツールバーの［前

の化合物］ をクリックし、アンフェ

タミン（Amp）を表示します。

b ［バッチテーブル］の［インテグレー

タ］と［積分パラメータ］列のデフォ

ルト値を確認します。 

• 使用されるインテグレータは、パラ

メータを入力する必要のない

MS-MS インテグレータであること

に注目してください。そのため、

［積分パラメータ］列は空白です。

c ［バッチテーブル］の［積分基準］列

のデフォルト値を確認します。 
• これらの値は、ターゲット化合物ア

ンフェタミンに使用されたデフォ

ルトの積分品質基準を反映してい

ます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
3 コカインと MDMA に関する積分の

問題を表示します。

• ［Blank-1］サンプル行の［積分

基準］列にある外れ値メッセー

ジを探します。

a ［検量線］ウィンドウを閉じます。 
b 定量イオンとクオリファイアのクロ

マトグラムだけが表示されるように、

［化合物情報］のクロマトグラム部分

を拡大します。［スペクトルの表示/非
表示］アイコンをクリックします。

c ［ISTD の表示/非表示］アイコンもク

リックします。

d 化合物 Cocaine が表示されるまで、バッ

チテーブルツールバーの［次の化合

物］アイコン をクリックします。

e ［Blank-1］の行を選択し、その行の［積

分基準］列の「Inspect」にマウスカー

ソルを置きます。 
そのデータの外れ値メッセージの他、

コカインの積分されたクロマトグラ

ムも表示されます。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
f 化合物 MDMA が表示されるまで、［バッ

チテーブル］ツールバーの［次の化合

物］アイコン または［前の化合物］

アイコン をクリックします。

g ［Blank-1］行を選択し、その行の［積分

基準］列にマウスカーソルを置きます。 
システムにはそのデータの外れ値

メッセージの他、MDMA の積分された

クロマトグラムも表示されます。

• 外れ値メッセージには、「MDMA: 積
分で、RT = 2.4664のピークに次の問

題が見つかりました : 干渉エラー」

と表示されます。

• 積分基準に対して以下の色が表示

されることに注目してください。

緑 – Accepted (OK)
青 – Inspect（要調査）

赤 – Rejected（却下）

• これらの色は、ピークの色にも反映

されます。

4 ノイズアルゴリズムを変更します。 a ［バッチテーブル］のどこかを右クリッ

クし、［列の追加/削除］をクリックし

ます。

［列］ダイアログボックスが表示され

ます。

b ［列の選択元］ドロップダウン リスト

から［化合物メソッド］を選択します。 
c ［使用可能な列］リストから［ノイズ

アルゴリズム］を選択して、［追加］を

クリックします。

選択された列が［順番にこれらの列を

表示］リストに移動します。

d ［OK］をクリックします。

e 化合物 Amp が表示されるまで、［バッ

チテーブル］ツールバーの［前の化合

物］アイコン をクリックします。

f ［ノイズアルゴリズム］列と［S/N］
（S/N比）列の値を確認します。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
5 メソッドのアンフェタミンに対す

るノイズアルゴリズムを RSM か
ら ASTM に変更する方法を実習し

ます。

• メソッドを終了しますが、保存

しません。

a ［メソッド］ > ［編集］をクリックし、

メソッド編集モードに切り替えます。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［編集］

をクリックします。

b メソッドタスクの［詳細タスク］>
［S/N 比の設定］をクリックします。

［メソッドテーブル］のノイズ関連パ

ラメータが表示されます。

c ［メソッドテーブル］の Amp の［ノイ

ズアルゴリズム］列の下矢印をクリッ

クします。

使用可能なノイズアルゴリズムのリ

ストが表示されます。

d ［ASTM］をクリックします。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
e メソッドタスクで［保存/終了］>［終

了］をクリックします。 
f 終了プロンプトの［このメソッドを

バッチに適用しますか?］で［いいえ］

をクリックします。［バッチ解析］モー

ドが表示されます。

6 アンフェタミン（amphetamine）に

対してベースライン（最高濃度の

標準サンプル）をオフに切り替え

た後、オンに戻します。

• ベースラインのオン／オフを切

り替えて 2つのクロマトグラム

を比較します。

a サンプル［Calib-L5］を選択して（まだ

選択されていない場合）、ツールバー

の［化合物情報の最大化］アイコンを

クリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［ペインを

最大化］>［化合物情報の最大化］を

選択します。

ウィンドウに［化合物情報］ウィンド

ウのみが表示されていることを確認

します。

• デフォルト設定として、ベースライ

ンは定量イオンのクロマトグラム

に対して描かれることに注目して

ください。

ステップ 詳細説明 コメント
70 Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド



3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
b いずれか一方の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

を開きます。 
c ショートカットメニュー下の［プロパ

ティ］をクリックして、［プロパティ］

ダイアログボックスを開きます。 

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
d ［プロパティ］ダイアログボックスの

［ベースライン］チェックボックスを

オフにします。 
e ［適用］ボタンをクリックして、ベー

スラインのないピークを確認します。 

• ベースラインのチェックボックス

をオフにすると、ベースラインが表

示されなくなることに注目してく

ださい。 

f ［プロパティ］ダイアログボックスの

［ベースライン］チェックボックスを

オンにします。

g ［適用］ボタンをクリックして、ベー

スラインのあるピークを確認します。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
7 アンフェタミンのベースライン計

算ポイントを調べます。

a ［プロパティ］ダイアログボックスの
［ベースライン計算ポイント］チェッ
クボックスをオンにします。

b ［適用］をクリックして、ベースライン
の開始位置と終了位置を確認します。

c ［プロパティ］ダイアログボックスの
［ベースライン計算ポイント］チェッ
クボックスをオフにします。 

d ［適用］をクリックして、クロマトグ
ラムを確認します。

e ベースライン計算ポイントが描かれ
ているクロマトグラムと描かれてい
ないクロマトグラムを比較します。

ステップ 詳細説明 コメント

ベースライン

計算ポイント

あり
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
8 アンフェタミンのピークラベルを

表示します。 
a ［プロパティ］ダイアログボックスの

［ピークラベル］をクリックします。

［ピークラベル］ダイアログボックス

が表示されます。

b すべての［ピークラベル］チェック

ボックスと［ラベル名を表示］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。

d ［プロパティ］ダイアログボックスの

［適用］ボタンをクリックします。 
ピークラベルは下記の例のように表

示されます。

ステップ 詳細説明 コメント
74 Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド



3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
e ［プロパティ］ダイアログボックスの

［ピークラベル］をクリックします。

［ピークラベル］ダイアログボックス

が表示されます。

f RT（リテンションタイム）を除き、す

べての［ピークラベル］をオフにしま

す。［ラベル名を表示］チェックボッ

クスをオフにし、［OK］をクリックし

ます。

g ［プロパティ］ダイアログボックスの

［適用］をクリックし、ピークラベル

が変更されることを確認します。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 2. パラメータを用いない積分
9 クオリファイアのクロマトグラムを

ノーマライズの前後で比較します。

a ［化合物情報 (2)］タブをクリックしま
す。［クオリファイア］セクションに
ある［ノーマライズ］チェックボック
スをオンにします。 

b ［適用］をクリックし、2 つのピークが
収束し、1 つのピークとして表示され
ることを確認します。

c ［プロパティ］ダイアログボックスの
［クオリファイアのノーマライズ］
チェックボックスをオフにします。 

d ［適用］をクリックして、クオリファ
イアピークと定量対象化合物ピーク
を別々に再表示します。

  

• B.04.01 以降のリビジョンの場合：

デフォルト設定では、ノーマライズ

されたクオリファイアピークが定

量ピークに重ね書きされて表示さ

れます。

ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 2. パラメータを用いない積分
10 許容範囲の幅を表示します。 a 表示する許容範囲のタイプを［プロパ

ティ］ダイアログボックスの［許容範

囲］フィールドのドロップダウンメ

ニューから選択します。［適用］をク

リックすると、クオリファイアクロマ

トグラムに許容範囲の幅が表示され

ます。 
b ［プロパティ］ダイアログボックスの

［許容範囲］ドロップダウンメニュー

から［表示しない］を選択します。［適

用］をクリックすると、クオリファイ

アクロマトグラムから許容範囲の幅

が削除されます。 
c ［OK］をクリックして、［プロパティ］

ダイアログボックスを閉じます。

d 許容範囲の幅の有無によるクオリ

ファイアクロマトグラムの変化を比

較します。

• 許容範囲の幅–クオリファイアアバ

ンダンスの上限と下限を示す点線

の幅

11［バッチテーブル］から［インテグ

レータ］および［積分パラメータ］

列を削除します。

a ［デフォルトレイアウトの復元］ボタ

ンをクリックします。

Quant-My-Way ユーザーインターフェイ

スの場合：表示 タブで、［デフォルトレ

イアウトの復元］ をクリックします。

b ［バッチテーブル］の［化合物メソッ

ド］セクションを右クリックし、［列

の追加/削除］をクリックします。

c 右側のリストから、［インテグレータ］

と［積分パラメータ］（化合物メソッ

ド）を選択します。

d ［削除］をクリックした後、［OK］をク

リックします。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 3. 外れ値の検出
タスク 3. 外れ値の検出

このタスクでは、化合物の精度範囲の微調整と、外れ値フラグの付いた結果を
表示および非表示にする方法を示します。

ステップ 詳細説明 コメント

1 MDMA の外れ値情報を表示します。 a 化合物 MDMA が表示されるまで、［バッ

チテーブル］ツールバーの［次の化合

物］をクリックします。

b ［Blank-1］行を選択し、下記のように

［RT］列をマウスカーソルで指します。 
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 3. 外れ値の検出
c 下記の例のように、サンプル 1 の［ク

オリファイアの結果］>［比率］列の

外れ値情報を確認します。

2 メソッドのアンフェタミンの精度

範囲を変更し、バッチを再解析し

ます。

a 化合物 Amp が表示されるまで、ツール

バーの［前の化合物］アイコン を

クリックします。

b テーブルの［Calib-L5］行を選択します。

c ［メソッド］ > ［編集］をクリックし、

メソッド編集モードに切り替えます。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：メソッド タブで、［編集］

をクリックします。

d メソッドタスクの［外れ値設定タス

ク］>［精度］をクリックします。

e Amp に対して、［精度%偏差の上限］を

5% に設定します。

スクロールバーの左側の小さな長方

形をドラッグすることで、［メソッド

テーブル］を分割できます。下記の例

では、下のスクロールバーの長方形を

使用して、［メソッドテーブル］を分

割表示しています。2 つのセクション

の情報はまったく同じです。この 2 つ
のペインを使用して、テーブルの 2 つ
のセクションを同時に見ることがで

きます。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 3. 外れ値の検出
ステップ 詳細説明 コメント
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3 つのツールを使用した結果の評価 4
タスク 3. 外れ値の検出
f メソッドタスクで［保存/終了］>［終

了］をクリックし、［メソッド適用後

のバッチ処理オプション］の［なし］

を選択し、［このメソッドをバッチに

適用しますか ?］というメッセージで

［はい］をクリックします。

g F5 を押し、バッチを解析します。

これで、赤（高）と青（低）の外れ値

が、Amp の［精度］列に表示されます

。

• ［バッチテーブル］も 2 つのセクショ

ンに分割できます。デフォルトでは

［サンプル］列の位置がロックされ、

他の列だけスクロールします。テー

ブルを 2 つのセクションに分割す

る場合、各セクションに表示する列

を指定できます。［バッチテーブル］

を分割する場合、［バッチテーブル］

ショートカットメニューの［サンプ

ル列のロック］メニュー項目の選択

を解除する必要があります。

ステップ 詳細説明 コメント
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4 3 つのツールを使用した結果の評価
タスク 3. 外れ値の検出
3 次の外れ値フラグアイコンセット

を使用します。

a ツールバーの［上側の外れ値を持つサ

ンプルを表示］アイコン をクリック

し、上側の外れ値を持つサンプルだけ

を表示します。

b ［外れ値のフィルタを解除］アイコン

をクリックし、すべてのサンプル

を表示します。

c ツールバーの［上側 / 下側の外れ値を

持つサンプルを表示］アイコン をク

リックし、上側と下側の外れ値を持つ

サンプルだけを表示します。

d ［上側 / 下側の外れ値を持つサンプル

を表示］アイコン を再びクリック

し、すべてのサンプルを表示します。

e ［外れ値の選択］アイコン をクリッ

クし、［外れ値］ダイアログボックス

を呼び出します。

f ［精度］チェックボックスと［リテン

ションタイム］チェックボックスをオ

フにし、［OK］をクリックします。

g ［外れ値の選択］アイコン をクリッ

クし、［外れ値］ダイアログボックス

を呼び出します。

h ［精度］チェックボックスと［リテン

ションタイム］チェックボックスをオ

ンにし、［OK］をクリックします。

• ［バッチテーブル］を復元して、外

れ値あり / なしのすべてのデータ

ファイルを表示するには、外れ値を

フィルタするために選択したアイ

コンをもう一度クリックしてフィ

ルタを解除します。

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量分析 
ファミリアリゼーションガイド
実習5
定量レポートの作成

この実習は、以下の実行方法を学習します。

• 1 つまたは複数のレポートテンプレートを使用したレポートメソッドの作成

• レポートの作成

この実習では、DrugsOfAbuse バッチを使用します。トリプル四重極データファ
イル、Q-TOF データファイル、TOF データファイルを用いて同じタスクを実行
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。

• 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ます。

レポートメソッドは、MassHunter で作成するレポートを指定するものです。レ
ポートメソッドを作成するには、1 つまたは複数のレポートテンプレートを組
み合わせ、それぞれのレポートの必要事項に合わせてテンプレートを編集しま
す。レポートメソッドを開発する際、Excel テンプレートまたは PDF テンプレー
トを使用できます。PDF テンプレートはこのリリースに含まれており、Excel
テンプレートの 20 倍の速さでレポートを作成できます。さらに、拡張性やパ
フォーマンスを向上するために、PDF テンプレートにはより多くのオプション
が用意されています。 

この実習では、まず PDF テンプレートを使用してレポートメソッドを作成した
後、そのメソッドを使用してシングルサンプルレポートとバッチレポートを作
成します。 
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5 定量レポートの作成
 

ステップ 詳細説明 コメント

1 バッチファイル iii_Test_01.batch.bin 
を開きます。 

a デスクトップの［QQQ 定量分析］アイ

コンをクリックしてプログラムを起

動します。

b ツールバーの［バッチを開く］ をク

リックし、［バッチを開く］ダイアロ

グボックスを表示します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

を開く］をクリックします。

c ¥Your Directory¥DrugsOfAbuse に移動

し、iii_Test_01.batch.bin をクリックし

ます。 

• バッチが既に開いている場合、ス

テップ 2 に進みます。

• ［スタート］メニューから、すべて

のプログラム > Agilent > 
MassHunter Workstation > 定量分析

（QQQ） をクリックしてプログラム

にアクセスすることもできます。

• デフォルトレイアウトが表示され

ない場合、バッチを開く前にツール

バーの［デフォルトレイアウトの復

元］をクリックします。 

• Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：表示 タブで、［デフォ

ルトレイアウトの復元］ をクリッ

クします。

2 このバッチのサンプルを定量し、

結果を保存します。 
a バッチテーブルを開いた状態で、ツー

ルバーの［バッチ処理］ボタンをク

リックして結果を作成します。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［バッチ

処理］をクリックします。

b ［ファイル］>［保存］をクリックして

バッチを保存します。

• 定量レポートには、バッチ実行中に

作成されたサンプル情報が含まれ

ています。レポート機能は、サンプ

ル結果が定量され、保存されるまで

動作しません。

• バッチが既に定量されている場合、

ステップ 3 に進みます。 
84 Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド



定量レポートの作成 5
3 PDF レポートメソッドを作成します。 a ツールバーの［レポート］ > ［作成］を

クリックします。 
Quant-My-Way ユーザーインターフェ

イスの場合：ホーム タブで、［レポー

トの作成］をクリックします。

［レポートの作成］ダイアログボック

スが表示されます。

b このレポートのデフォルトレポート

フォルダ ディレクトリを受け入れます。

c ［レポートメソッド］フィールド下の

［新規作成］ボタンをクリックし、新

しいレポートメソッドを作成します。

d ［レポートメソッドの編集］ダイアロ

グボックスの［テンプレート追加］ボ

タンをクリックしてブラウザを開き

ます。
e MassHunter/Report Templates/Quant/

PDF-Reporting ディレクトリに移動し、

DrugAnalysis.report.xml を選択して、

［開く］をクリックします。

このテンプレートが［レポートメソッ

ドの編集］ペインの［テンプレート］

フィールドに追加されます。

f ステップ d と e を繰り返して 
DrugAnalysis_DopingScreening.report
.xml を追加します。

• ［レポートフォルダ］フィールドで、

レポートを保存するディレクトリ

を変更できます。 
• ソフトウェアのレポートメソッド

編集機能を使用すると、Excel レ
ポート、PDF レポート、またはその

両方を作成するためのレポートメ

ソッドに、既存のテンプレートを組

み合わせできます。 
• デフォルトは、前回のレポート作成

で使用されたレポートメソッドで

す。適切なデフォルトメソッドなら

ば、新規メソッドを作成せずにその

まま使用することができますし、別

の既存メソッドを選択することも

可能です。 
• 既存のレポートメソッドを選択す

るには、［レポートメソッド］フィー

ルド下の［選択］ボタンをクリック

し、フォルダに移動してメソッドを

選択します。 

4 レポートメソッドを編集して、シン

グルサンプル PDF レポートとバッ

チ PDF レポートを作成します。

a ［レポートメソッドの編集］ダイアロ

グボックスで、DrugAnalysis.report テン

プレートの［レポートモード］フィー

ルドのドロップダウンメニューから

［シングルサンプル］を選択します。
b DrugAnalysis _Doping Screening. report

テンプレートの［レポートモード］

フィールドのドロップダウンメニュー

から［バッチ］を選択します。

c ［言語］フィールドのドロップダウン

メニューから言語を選択します。

d ［用紙サイズ］フィールドのドロップ

ダウンメニューから用紙サイズを選

択します。 

• ［レポートメソッドの編集］ダイア

ログボックスを使って、レポートメ

ソッドに含めるテンプレートの特

定機能を編集できます。 
• PDF レポートオプションでは、英語、

中国語、日本語のレポートを作成で

きます。Excel レポートは英語のみ

対象であるため、このオプションは

グレーアウトになります。 
• Excel レポートでは用紙サイズに制

限があります。PDF レポートの場合

は自由に選択できます。 
• ［ファイル形式］を選択することも

できます。PDF レポートのファイル

形式は 1 つしかないため、この例で

はフィールドがグレーアウトに

なっています。 

ステップ 詳細説明 コメント
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5 定量レポートの作成
5 システムによるレポート結果の処

理方法を選択します。 
a ［レポートメソッドの編集］ウィンドウ

の［結果］タブを選択します。 
b ［レポート結果ファイルの作成］

フィールド下の［自動］をクリック

します。 
c ［機器］フィールドのドロップダウン

メニューからQQQを選択します。 

• ほとんどの場合［自動］をお勧めし

ます。自動を選択すると、Excel レ
ポートを選択した場合のみ、レポー

トと一緒に Excel ファイルが作成さ

れます。Excel ファイルを作成する

必要がない場合は、PDF レポートの

方が迅速で、効率的です。 

6 メソッドのグラフィック設定オプ

ションを設定します。 
a ［グラフィック設定］タブをクリックし

て、グラフィック設定を確認します。 
b ［グラフィックファイルの作成］

チェックボックスをオンにして、グラ

フィックをレポートに追加します。 
c グラフィック設定フィールドの残り

フィールドはデフォルト設定のまま

にします。 

• ［グラフィック設定］タブでは、［ター

ゲット/クオリファイアの重ね書き

クロマトグラム］、［スペクトル］、

［サンプルのクロマトグラム］、［検

量線］、［固定範囲のグラフィック］

設定を使用して、レポートのグラ

フィック表示を指定することがで

きます。設定を変更しないと、デー

タに適したデフォルト設定が使用

されます。

7 レポートメソッドを保存します。 a ［レポートメソッドの編集］ウィンド

ウの保存アイコンをクリックします。 
b レポートメソッドに DOA.m という名

前を付けます。

• ウィンドウを閉じてレポートを作

成するには、メソッドを保存する必

要があります。

ステップ 詳細説明 コメント
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定量レポートの作成 5
8 ［レポートメソッドの編集］ウィン

ドウを閉じます。

［保存/終了］をクリックして［レポー

トメソッドの編集］ダイアログボック

スを閉じ、［レポートの作成］ウィン

ドウに戻ります。 

ステップ 詳細説明 コメント
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5 定量レポートの作成
9 メソッドからレポートを作成し

ます。

a 作成したメソッドが［レポートメソッ

ド］フィールドに存在することを確認

します。 
b ［サンプル/化合物］フィールドの［す

べてのサンプル］のチェックを解除

し、バッチテーブルを開きます。 
c バッチテーブルウィンドウのサンプ

ルの 1 つをハイライトし、［OK］をク

リックします。

d ［すべての化合物］をクリックし、選

択したサンプル内のすべての化合物

を表示します。 
e ［すぐにレポートを作成］を選択し、

［OK］をクリックしてレポートを作成

します。 

• バッチのすべてのサンプルと化合

物を表示することも、特定のサンプ

ルや化合物をレポートに表示させ

るようバッチテーブルで選択する

こともできます。

• PDF レポートは迅速に作成できるた

め、［すぐにレポートを作成］オプ

ションを選択して、レポートをすぐ

に入手することをお勧めします。レ

ポートと一緒に Excel ファイルを作

成する場合、［レポートタスクを

キューに追加］を選択してレポート

作成の進行状況を表示できます。 
• 作成されるレポートはすべて、

ビューアに表示されます。最新のレ

ポートがリストの一番上に表示さ

れます。

• レポートの表示や印刷は、作成した

Excel ファイルまたは PDF ファイル

から行います。 

10 レポートを表示します。 ファイルをダブルクリックし、レポー

トを開いて表示します。 
• Windows Explorer からファイルを選

択してレポートを開くこともでき

ます。 

ステップ 詳細説明 コメント
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6 リファレンス
10 の主要機能
10 の主要機能

定量分析には、データをより簡単かつ強力に積分、定量、レビューするために、
次の 10 の機能が搭載されています。

バッチ一覧: バッチテーブル設定

• 新規バッチ - サンプルと化合物について 1 つのビューから操作できるバッチ
テーブルを作成します。

• バッチ処理 - 現在開かれているメソッドを用いて、検量線を再作成し、すべ
てのサンプルを再定量します。

• 定量 - 現在のバッチ、サンプル、化合物に既存の検量線を適用します。

定量の適用が細分化されているため、特定シグナルをすばやく操作できます。

• 積分 - 現在のバッチ、サンプル、化合物シグナルを積分します。

メソッドエディタ

• MRM 設定 - シンプルな段階的方法で定量メソッドを示します。

• 測定済み MRM データからのメソッド作成 - ISTDの関係と濃度の割り当てを
設定すると、測定メソッドから定量メソッドを自動的に作成します。

• [サンプル情報] ウィンドウのグラフィックを用いて、メソッドを自動的に作
成します。

• 時間区分によるグループ - 時間区分順の化合物によりメソッドを整理します。

• 検証 - 定量メソッドが厳しい基準を満たすようにします。

• 同位体希釈 -（Rx、Ry）Colby 定数計算による調整をサポートします。

キャリブレーション

• カーブフィットアシスタント - すべての検量線の組み合わせを計算し、無効
なポイントを選択します。検量線の方程式とともに、ソートやカスタムフィ
ルタが可能な信頼帯、R2（決定係数）、標準誤差、最大残差 % 等の結果を表
示します。

• 希釈アシスタント - デフォルトまたは指定した連続希釈法に基づき、キャリ
ブレーションレベルを計算および作成します。
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リファレンス 6
10 の主要機能
• キャリブレーションレベルのコピー - ある化合物から別の化合物にキャリブ
レーションレベルをコピーします。

• キャリブレーションポイントの無効 - レベルまたは表の個々の化合物に基づ
くか、グラフから対話形式でキャリブレーションポイントを無効にします。

• カーブフィット - 以下の検量線タイプをサポートしています。

• タイプ: 直線、二次曲線、一次対数、二次対数、平均レスポンスファクタ

• 原点: 無視、含む、強制通過、ブランクオフセット

• 重み付け: なし、1/x、1/x2、1/y、1/y2、log、1/SD2

• 曲線の置き換え - 既存のキャリブレーションサンプルから検量線を作成します。

• 複製の平均化 - メソッドのキャリブレーションテーブルの複製レベルを平均
化します。

• レベルのインポート - ファイルからキャリブレーションレベルと濃度をイン
ポートします。

• グラフのズーム - X、Y、X-log、Y-log の自動拡大、縮小が可能です。さらに
指定されたレベルに自動調整するインテリジェントなズーム機能でグラフを
表示できます。

インテグレータ

• Agile および Agile2 積分 - すべてのレベルのシグナルでパラメータレス積分
を提供し、手動での積分作業を減らします。

• 積分基準 - シグナルの積分結果を、OK、要調査、却下、の 3 段階で評価する
品質基準を設けます。

• S/N 比 - ピークの S/N 比を計算します。

• グラフ - 化合物の図示とピーク情報の表示の優れた相互作用を示します。

バッチ一覧: 結果

• ナビゲーション - サンプル、化合物、タイムセグメント、化合物グループ間
をすばやく移動します（前、次、直接）。

• 化合物ビュー - 現在の化合物/サンプルの詳細または複数の化合物/サンプル
のサマリを切り替えます。

• バッチテーブルビュー - フラットテーブルレイアウトや、縦または横のネス
トテーブルへの変更による詳細表示、化合物テーブルレイアウトが可能です。
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6 リファレンス
10 の主要機能
• ウィンドウレイアウト - 画面をデフォルトに再整理するか、カスタムウィン
ドウレイアウトを保存するか読み込みます。

• 自動レビュー - 詳細に検討するためにいつでも停止できる、対話形式のサン
プル自動スクロール表示ツールです。

• 列 - 列の追加、削除、並べ替え、保存、読み込み、復元、リセットを可能に
します。

• ペインを浮かせる - デュアルモニター表示を有効にするため、ペインを別の
モニター上に浮かせます。

• テーブルのエクスポート - バッチ一覧テーブルを Excel ファイルに直接エク
スポートします。

• グラフィックのエクスポート - 複数の形式でカスタマイズしたサイズにグラ
フをエクスポートします。

• コピー /貼り付け - Word、PowerPoint、Excel などの Microsoft Office アプリ
ケーションにグラフを直接コピーまたは貼り付けます。

• 印刷/印刷プレビュー - 印刷、または WYSIWYG（what-you-see-is-what-you-get
［実際のイメージで表示する］）形式で画面内容をプレビュー表示します。

• フィルタ - サンプルタイプのどんな組み合わせも表示します。

• ソート - テーブルに表示される任意の列をソートします。

化合物クロマトグラムの一覧: 結果

• 印刷 /印刷プレビュー - 化合物クロマトグラムを印刷またはプレビュー表示
します。

• コピー /ページのコピー - 選択した化合物クロマトグラムまたは画面上のす
べての化合物クロマトグラムを、Microsoft Office アプリケーション（Word、
PowerPoint、Excel など）にコピーします。

• 化合物クロマトグラムの編集 - データをマニュアル積分したり、ゼロピーク
化合物として選択することができます。

• 表示 - クロマトグラムの詳細（ベースライン、ピークの塗りつぶしなど）を
表示します。 

• 軸調整 - X または Y 軸のリンク/リンク解除、ペインに合わせたオートスケー
ル、ピークまたはキャリブレーションレベルへのオートスケールを行います。

• レイアウト - 化合物またはサンプルによる行の構成、クロマトグラムの重ね
描きの選択、サンプルごとあるいは化合物ごとのレビュー選択、および表示
オプションの設定を行います。

• 外れ値のハイライト - 外れ値を持つ化合物をハイライトします。
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リファレンス 6
10 の主要機能
外れ値検出

• 管理 - それぞれ個別に管理できる特定の外れ値検出を設定および選択します。

• 強調表示 - 結果テーブルの外れ値を強調表示します（上側 - 赤、下側 - 青）。

• フィルタ - 選択したタイプのフィルタ結果を表示します。

• 外れ値 - 外れ値（アウトライヤ）検出のための特定タイプのデータをサポー
トしています。

• 定量メッセージ - 定量中に深刻な問題に直面したサンプルの警告を警告し
ます。

レポート

• 作成 - Excel XML にインポートおよびフォーマットするためのグラフとレポー
ト結果を作成します。

• カスタム - Excel テンプレートをカスタマイズできます。

• PDF レポート - PDF レポートをカスタマイズおよび作成できます。

更新

• リテンションタイムの更新 /平均化 - 化合物のリテンションタイムの更新ま
たは重み付け平均を計算します。

• クオリファイア比の更新 - サンプルに基づき化合物のクオリファイア比を更
新します。

• 質量割り当ての更新 - サンプルに基づき化合物の質量割り当てを更新します。

定性

• サンプル情報 - サンプルのクロマトグラムと抽出スペクトルを表示します。

• クロマトグラム /スペクトル - さまざまなタイプのシグナルのスペクトルを
検索するために使用できる重要な機能を提供します。
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6 リファレンス
定量メソッド
定量メソッド

メソッドエディタにより、測定した MRM データファイル（図 12 ）、SIM デー
タファイル、スキャンデータファイル、またはマニュアル設定により新規定量
メソッドを作成できます。

メソッド設定を行うための参考として、バッチテーブルから選択されたファイ
ルを使用します。次にこれらの設定を使用して検量線を作成し、キャリブレー
ションサンプル、QC サンプル、サンプルを定量します。 

図 12 定量ビュー - メソッドエディタ
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リファレンス 6
パラメータレス積分
パラメータレス積分

パラメータレス積分とは

アジレントは、MS/MS データに対して特に効果的に機能する新しいピークイン
テグレータアルゴリズムを開発しました。パラメータレス積分には以下の利点
があります。

• ピークの開始点と終了点を統計的に設定することで、ノイズレベルの低い
データを扱います。

• スレッショルドを自動的に調整します。

• 低い MRM シグナルのピークを手動で再積分する必要がなくなります。

• 信頼性が高いと思われるピークと却下すべきピークを識別します。 

積分結果の例

図 13 に、両極端なデータを示します。

図 13 パラメータレス積分 - 両極端なデータ
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6 リファレンス
パラメータレス積分
下のクロマトグラフピークは良いガウス形状のピークをしているため簡単に積
分できますが、上のピークのベースラインを定義するのは困難です。実際、多
くのインテグレータアルゴリズムでは、これらの結果を複数のピークとして積
分する場合があります。 

しかし、アジレントの新しいアルゴリズムはベースラインの定義に問題はなく、
これを 1 つのピークと認識します。実際、図で示すようにベースラインが水平
ではなく上昇していたとしても、新しいインテグレータアルゴリズムでは 1 つ
のピークとして積分します。
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リファレンス 6
バッチ一覧 : 結果
バッチ一覧: 結果

アンフェタミン（Amp）の分析から得られた積分結果を、図 14 に示します。こ
れは［バッチテーブル］、［化合物情報］、［検量線］のフラットビューです。 

•［バッチテーブル］には、各データファイルへ定量メソッドを適用した積分結
果が表示されます。色付きの強調表示は、予測より低い（青）または高い
（赤）結果を示します。 

• 左下の［化合物情報］ウィンドウには、積分されたクロマトグラフピークが
表示されます。

•［検量線］は右下に表示されます。

図 14 Amp 結果

バッチテーブルウィンドウ 化合物情報ウィンドウ 検量線ウィンドウ
Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア – 定量分析ファミリアリゼーションガイド 97



6 リファレンス
化合物クロマトグラムの一覧
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化合物クロマトグラムの一覧ビューは、各サンプルで検出された化合物クロマ
トグラムを表示します（図 15 ）。この機能により、化合物クロマトグラムを表
示させ、データ解析が容易になるように表示方法を調整することができます。サ
ンプルバッチ内の化合物の傾向を見つける食品安全検査分野で、特に有用です。

図 15 定量分析における化合物一覧

化合物クロマトグラムの一覧の設定を使用して、ビューに含める化合物やサン
プルを選択することができます。図 16 に示すように、［グラフィックスの設定］
ボックスの上部に表示されているタブを使用して、クロマトグラムの選択と並
べ替えに関するさまざまなオプションを設定します。

•［サンプル］タブには、バッチ内のすべてのサンプルリストがあり、すべての
サンプルを表示させたり、特定のサンプルを表示させたりするオプションを
設定します。
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•［化合物］タブには、バッチ内で検出された化合物リストがあります。表示す
る化合物が選択できます。

•［配列］タブでは、クロマトグラムの列配置をサンプルまたは化合物に指定で
きます。また、化合物、サンプル、および外れ値の重ね描きオプションを提
供します。タブには、ベースラインの表示やピークの塗りつぶしなど、化合
物の検出傾向を最適に表示するためのクロマトグラム調整オプションが用意
されています。

•［外れ値］タブには、データ内の外れ値の表示オプションが用意されています。

図 16 化合物クロマトグラムの一覧の設定オプション
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図 17 に示す図は、認定された薬物検査研究所にとって付加価値の高いもので
す。これは、THC 分析から得た 2 組のプロットを示しています。

確認のために、定量イオンとクオリファイアイオンの、2 つのプロダクトイオ
ンを取り込む必要があります。通常、定量に使用するイオンは、2 つのプロダ
クトイオンの内強度の高い方です。 

アンフェタミンの存在を確認するためには、クオリファイアイオンピーク面積
が定量イオンの特定パーセント内になる必要があり、この数値は定量メソッド
で設定します。この例では、26.5% を使用し、ウィンドウを±20% にしています。
これは、クオリファイアイオンの面積が、ターゲット化合物 Amp の定量イオン
の 21.2%～31.8% の範囲になる必要があることを意味します。ISTD のクオリ
ファイア、つまり Amp-d5 にも面積がおさまるべき特定の許容範囲が指定され
ています。

クオリファイアピークは 1/0.265 の係数でノーマライズされるため、左の図か
らクオリファイアイオンが許容範囲に入るか、入らないかを簡単には決定でき
ません。右の図では、許容範囲は定量イオンピークの 26.5% に中心があり、

図 17 定量分析の Amp

定量イオンとクオリファイアイオンの重ね書き

アンフェタミンクオリファイアイオン - 
ノーマライズ

アンフェタミンクオリファイアイオン - 
通常表示（ノーマライズなし）
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クオリファイアイオンはノーマライズされずに、定量イオンと同じスケールで
描かれます。イオンが許容範囲外の場合、定量イオンが隠れてしまわないよう、
半透明の紫色でピークが塗りつぶされます。これにより、化合物を視覚的に容
易に確認することができます。 

化合物キャリブレーション

定量分析プログラムには、化合物のキャリブレーションや定量に役立ついくつ
かのツールが搭載されています。

• カーブフィットアシスタント

• データポイント情報用カーソルポインタ 

• データポイントズーム

カーブフィットアシスタント

カーブフィットアシスタントにより、すべての検量線タイプを評価するための
画面を提供します（図 18 ）。
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データポイントを用いて描かれた黒い線はフィットタイプに［二次曲線］、重み
付けに［1/x］、原点に［含める］を用いています。青く強調表示されて選択し
た線とともに、その他多くのカーブフィット設定の組み合わせが検量線の下に
記載されます。強調表示した設定内容もカーブフィットウィンドウに表示され
ます。 

最良から最悪まですべての R2 の結果をソートし、いくつのデータポイントを外
れ値とみなすかを決定することにより、最も良い R2 値を持つ検量線を見つけ出
すことができます。 

たとえば、リストの最初のパラメータは、直線近似、原点無視、均等重み付け
です。対応する R2 値は 0.9998001477 で、非常に良い値です。テーブル上でこ
のエントリをクリックするだけで、対応するカーブをプロットさせることがで
きます。 

図 18 カーブフィットアシスタント
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これらの設定を用いて、データを再定量できます。外れ値の排除は、一部のラ
ボに共通する標準的な操作手順（SOP）です。 

データポイント情報

データポイントの重なりは、検量線、特に %RSD 値が非常に良いトリプル四重
極 MSデータを用いた場合では珍しいことではありません（図 19 ）。マウスカー
ソルをデータポイント上に移動すると、個々のデータポイントを区別できる詳
細情報が表示されます。 

図に、そのような詳細情報の 2 つの例を示します。左側の例では、データポイ
ントが重なっており、拡大してそれらを個別に確認する必要があることを示し
ています。右側の例では、データポイント自体の情報が示されています。 

データポイントズーム

重なったデータポイントを拡大し、視覚的には見えない個々のデータポイント
を確認できます。

図 19 Amp 結果: キャリブレーションデータポイント情報
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