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変更されることがあります。また、
Agilent は適用される法律によって 
最大限許される範囲において、こ
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る情報に関し、商品の適格性や特
定用途に対する適合性への暗黙の
保障を含み、また、それに限定さ
れないすべての保証を明示的か暗
黙的かを問わず、一切いたしませ
ん。Agilent は、このマニュアルま 
たはこのマニュアルに記載されて
いる情報の提供、使用または実行
に関連して生じた過誤、付随的損
害あるいは間接的損害に対する責
任を一切負いません。Agilent とお 
客様の間に書面による別の契約が
あり、このマニュアルの内容に対
する保証条項がここに記載されて
いる条件と矛盾する場合は、別に
合意された契約の保証条項が適用
されます。

技術ライセンス 

本書で扱っているハードウェアおよ
びソフトウェアは、ライセンスに基づ
き提供されており、それらのライセン
ス条項に従う場合のみ使用または複
製することができます。

安全にご使用いただくために

注意は、取り扱い上、危険がある
ことを示します。正しく実行しな
かったり、指示を遵守しないと、
製品の破損や重要なデータの損失
にいたるおそれのある操作手順や
行為に対する注意を促すマークで
す。指示された条件を十分に理解
し、条件が満たされるまで、注意
を無視して先に進んではなりません。 

警告

警告は、取り扱い上、危険があ
ることを示します。正しく実行
しなかったり、指示を遵守しな
いと、人身への傷害または死亡
にいたるおそれのある操作手
順や行為に対する注意を促す
マークです。指示された条件を
十分に理解し、条件が満たされ
るまで、警告を無視して先に進
んではなりません。
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はじめに このガイドは、未知サンプルの解析プログラムをステップバイステップで効果
的に学習できる実習形式のマニュアルです。実習は、システムインストールディ
スクに収録されているデモ用の解析ファイル、メソッドファイル、ライブラリ
ファイルを使用して実行することも、実際に測定したデータを使用して実行す
ることもできます。
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実習を開始する前に

インストールディスクから
ハードディスクへの 
ファイルのコピー

1. MassHunter 定量分析インストー 

ル DVD をコンピューターに  

挿入します。

2. DVD ドライブの ¥Data ディレ   

クトリに移動します。

3. フォルダが圧縮形式の場合、
データファイルを ZIP 形式か  

ら解凍します。

4. インストールディスクから

Data フォルダを、非圧縮形式 

でご使用のハードディスクの
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、メソッドファイル、ライブ
ラリファイルが含まれています。システム上にデモ用データファイルが存在し
ていても、そのデータがディスクからのファイルと同一であることが確認でき
ない場合は、使用しないでください。既存のデモ用データファイルがインストー
ルディスクのファイルと同一でない場合は、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。



タスク 1： TIC 解析で化合物を同定

5

 

タスク 1： 
TIC 解析で化合物を同定

新規解析を作成

1. デスクトップアイコンをダ
ブルクリックして［未知サン
プルの解析］を開始します。 
または 
［スタート］>［Agilent］>
［MasHunter Workstation］>［定 

量ツール］>［未知サンプル

の解析］をクリックします。

プログラムを開くと、デフォルトレイアウトが表示されます。

デフォルトレイアウトが表示されない場合は、新規解析を作成する前に［表示］
>［レイアウト］>［標準］をクリックしてデフォルトレイアウトを復元します。
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2. ［ファイル］>［新規解析］を

選択します。

3. MassHunter¥Data¥Evaldemo¥
ディレクトリまたは解析する
データファイルが保存された
フォルダに移動します。

4. 解析名 evaldemo を入力し、

［開く］をクリックします。
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解析にサンプルを追加

1. ［ファイル］>［サンプルの追

加］を選択します。

2. サンプルファイルを選択し、
［OK］をクリックして、バッ

チにサンプルを追加します。

これで解析テーブルは空ではなくなり、デモサンプルが含まれるようになります。 
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解析メソッドの設定

［メソッド］ > ［編集］を選択し

ます。

［メソッド］ダイアログボックスの標準ビューが表示されます。このタスクで
は、［標準］ビューを使用します。

図のパラメータはメソッドのデフォルト設定です。次のステップで新しいメ
ソッドを作成する前に、［メソッド］ダイアログボックス下部にある［デフォル
ト］をクリックして、パラメータをデフォルトに戻します。
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ピーク検出オプションの設定

1. ［ピーク検出］ドロップダウ
ンメニューから［TIC 解析］を 

選択します。

• TIC 解析：デコンボリューションではなく、積分を使用してクロマトグラムの 

ピークを同定します。

• デコンボリューション：クロマトグラムのコンポーネントをデコンボリュー
ションし、リテンションタイムとピーク形状の両方を利用してバックグラウ
ンドノイズを除き、「クリーンな」スペクトルを抽出します。

2. ［ピークの最大数］セクション
で、［ランク付け］ドロップダ
ウンメニューから［面積］を
選択し、［ピークの最大数］に

「5」を入力します。

3. ［面積フィルタ］セクション
で、［相対面積］を選択し、［%
(最大ピークに対して)］に「1」
を入力します。
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ライブラリ検索オプションの設定

1. ［ライブラリ検索］タブをク
リックします。

2. ［ライブラリの変更］をクリッ
クします。 

3. MassHunter¥Data¥Evaldemo¥
ディレクトリまたは相当する
フォルダに移動し、demo.L を 

選択して［開く］をクリック
します。
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4. ［検索条件］セクションで、［ス
クリーニングタイプ］ドロッ
プダウンメニューから［なし］
を選択します。

スクリーニングタイプには、［なし］、［標準］、［高速］の 3 種類があります。未  

知サンプルの解析のデフォルト設定は［標準］です。

• ［なし］：ライブラリ検索で予備スクリーニング処理を行いません。

• ［標準］：このスクリーニングアルゴリズムでは、インデックススキーマで十
分な候補が見つからない場合、ライブラリ全体を候補のリストとして使用し
ます。予備スクリーニングを行わない場合より 50～100 倍高速になるほか、ス  

コア上位のヒット（一致スコア > 80）の偽陰性率が実質ゼロになります。

• ［高速］：このスクリーニングアルゴリズムでは、検出された候補が不十分な
場合でも、ライブラリ全体は検索せず、インデックスから得られた候補のリ
ストのみを使用します。予備スクリーニングを行わない場合より 100～ 1000 
倍高速になるほか、スコア上位のヒットの偽陰性率が 1% になります。

化合物の同定オプションの設定

1. ［化合物の同定］タブをクリッ
クします。

このタスクでは、デフォルトの化合物の同定パラメータを使用します。

2. ［すべてのサンプルに適用］を
クリックして、［閉じる］をク
リックします。
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結果の解析と確認

1. ［すべて解析］をクリックし
ます。 

解析が完了すると、メインビューは、以下の例のようになります。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。以下の例とは違う
レイアウトが表示される場合は、［表示］>［レイアウト］>［標準］を選択し

て標準レイアウトにリセットします。

2. ［表示］>［レイアウト］>［す

べて - コンパクト］を選択し  

ます。

［すべて - コンパクト］ビューが表示されます。
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3. ［サンプル］テーブルから 
demoscan sample を選択します。

次のツールバーボタンを順にクリックして、［コンポーネント］ウィンドウの表
示内容の変化を確認します。

• すべて：ピークをすべて表示します。

• ヒット：ライブラリ検索で検出されたピークを表示します。

• 非ヒット：ライブラリ検索で検出されなかったピークを表示します。

4. ［コンポーネント］ウィンドウ
の列ヘッダーを右クリックし
て、［列の追加/削除］を選択

します。

5. ［列の選択元］ドロップダウン
メニューから［コンポーネン
ト］を選択します。

6. ［使用可能な列］リストから
［面積 %］と［最大面積 %］を  

選択し、［追加］をクリックし
ます。 

• 面積 %：ピーク面積和に対する比率です。

• 最大面積 %：最大ピーク面積に対する比率です。
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7. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

8. ［コンポーネント］テーブルで、
［コンポーネント RT］列のコン 

ポーネントを選択します。

選択したコンポーネントの［クロマトグラム］、［スペクトル］、［イオンピーク］、
［EIC ピーク］、［構造式］を確認します。

［スペクトル］ウィンドウでは、上部にコンポーネントからのスペクトルが表示
され、下部にライブラリからのスペクトルが表示されます。［コンポーネント］
テーブルの［一致ファクタ］は、2 つのスペクトルがどの程度似通っているか 

を示しています。

反転表示ビューに変更するには、［スペクトル］ウィンドウ内を右クリックし
て、［反転表示］を選択します。 

［イオンピーク］ウィンドウと［EIC ピーク］ウィンドウに、選択されたイオン 

の抽出クロマトグラムが表示されます。EIC トレースとその右側の識別番号は色 

分けされています。 

［イオンピーク］ウィンドウと［EIC ピーク］ウィンドウの表示にイオンクロマ 

トグラムのトレースを手動で追加するには、［スペクトル］ウィンドウのマスス
ペクトル表示領域で任意のスペクトルピークをクリックします。選択した m/z 
のクロマトグラムが未表示の場合、［イオンピーク］ウィンドウと［EIC ピーク］ 

ウィンドウにトレースが追加され、トレースと同色の三角マークが該当する m/z 
位置（［スペクトル］ウィンドウの X 軸）に表示されます。 
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［イオンピーク］ウィンドウと［EIC ピーク］ウィンドウからイオンクロマトグ 

ラムトレース（およびその識別番号）を削除するには、識別番号または対応す
る m/z 値の位置（［スペクトル］ウィンドウ内）をクリックします。

構造式はライブラリからのものです。検索したライブラリのエントリに構造式
が含まれていない場合は、［構造式］ウィンドウに何も表示されません。

9. 解析を保存するには、 
［ファイル］>［解析の保存］

を選択します。

10. ［ファイル］>［終了］をクリッ

クします。
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タスク 2： 
デコンボリューション 
による化合物の同定

新規解析を作成

1. デスクトップアイコンをダ
ブルクリックして［未知サン
プルの解析］を開始します。 
または 
［スタート］>［Agilent］>
［MasHunter Workstation］>［定 

量ツール］>［未知サンプル

の解析］をクリックします。

2. ［ファイル］>［新規解析］を

選択します。

3. ¥デモデータ保存フォルダ¥ 
に移動します。

4. 解析名 demo を入力し、［開

く］をクリックします。
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解析にサンプルを追加

1. ［ファイル］>［定量分析のイ

ンポート］を選択します。

2. TargetDemo.batch.bin を選択し、 

［開く］をクリックします。

バッチがインポートされたことを確認します。［サンプル］ウィンドウに 1 つの  

マトリックスブランクと、濃度レベルが異なる 5 つのスパイクされたサンプル  

が表示されます。クロマトグラムには、［サンプル］ウィンドウで選択している
サンプルの TIC が表示されます。

解析メソッドの設定

F10 キーを押すか、［メソッド］> 
［編集］を選択します。
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ピーク検出オプションの設定

［ピーク検出］ドロップダウンメ
ニューから［デコンボリューショ
ン］を選択し、［すべてのサンプ
ルに適用］をクリックします。

デコンボリューション オプション
の設定

1. ［デコンボリューション］タ
ブをクリックします。
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デコンボリューション パラメータのデフォルト設定が表示されます。［RT ウィ  

ンドウサイズ係数］には、4 つの既定値（25, 50, 100, 200）が表示されています。    

ウィンドウサイズ係数（WSF）値の任意の組み合わせをコンマ区切り形式で入

力します。

WSF は、イオンピークをコンポーネントにグループ化するための相関ウィンド 

ウの無次元スケールを示します。AMDIS の分解能に相当します。値を小さく（分 

解能を高く）すると、間隔の狭いピークが分離されやすく、多くのコンポーネ
ントが検出されますが、処理時間は長くなります。ピーク幅が広くなるほど、
大きい値を使用します。複数の値を使用すると、手動で最適化することなく、
あらゆる種類のピークをカバーできます。

2. ［抽出ウィンドウ］セクション
で、［m/z 整数値を使用する］ 

を選択します。

［m/z 整数値を使用する］では、整数とフィルターされた m/z の両方を使って 

デコンボリューションが実行されるため、最良の結果が得られます。 

3. ［すべてのサンプルに適用］を
クリックします。
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ライブラリ検索オプションの設定

1. ［ライブラリ検索］タブをク
リックします。

2. ［ライブラリの変更］をクリッ
クします。

3. 該当するフォルダに移動し、
RI-PESTICIDES-
MOL2.mslibrary.xml を選択し 

て［開く］をクリックします。
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4. ［検索条件］セクションで、［ス
クリーニングタイプ］ドロッ
プダウンメニューから［標準］
を選択します。 

• ［スコアの調整］を選択すると、NIST に最も近いライブラリ一致スコアが得 
られます。

• ［重複ヒットを削除］を選択すると、目的のターゲットスペクトルのヒットリ
ストに重複するヒットが表示されなくなります。これは、重複したエントリ
や、NIST で見られるような類似度が高いライブラリエントリを処理して、一 
致スコアが最も高いライブラリエントリを 1 つだけ返します。

5. ［一致ファクタ］セクション
で、［RT 一致の使用］を選択

します。
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6. ［RT ペナルティ法］セクショ 

ンで、［台形則］を選択し、以
下を入力します。 
RT範囲：9
ペナルティなしのRT範囲：9

7. ［RT キャリブレーションファ 

イル］セクションで、［選択］
をクリックします。 
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8. 該当するフォルダ（RTCAL）に
移動し、HCs-RTCAL1.rtc を選 

択します。

ライブラリ一致に RT/RI 計算が使用され、偽陽性の比率が減少します。ライブ  

ラリ検索からのヒットの評価には ±9 秒のウィンドウが設定されています。

9. ［ライブラリ］セクションで、
［ライブラリの追加］をクリッ
クします。

10. 該当するフォルダに移動し、
NIST11.L を選択します。

ライブラリ検索には複数のライブラリを使用できます。例で使用しているター
ゲット MS ライブラリには、900 以上の農薬がリテンションインデックス（RI）   
情報付きで含まれています。NIST11.L を使用すると、さらに詳細な確認ができ 

ます。
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11. ［スクリーニングタイプ］ド
ロップダウンメニューから

［高速］を選択します。

12. ［すべてのサンプルに適用］を
クリックします。

使用するライブラリごとに異なるライブラリ検索パラメータを設定することが
できます。
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化合物の同定オプションの設定

［化合物の同定］タブをクリック
します。

この例では、ライブラリ検索からの化合物同定の［最小一致ファクタ］が 50 に  

設定されています。

• 最大ヒットカウント：ライブラリ検索が表示する、コンポーネントあたりの
最大ヒット数です。

• 最小 m/z：ライブラリ一致スコア計算の m/z の下限です。

• % 比の許容範囲：ライブラリ検索で［スクリーニングタイプ］を選択してい 

る場合のみ適用できます。値が大きくなるほど、生成されるライブラリ検索
の候補が増え、ライブラリ検索の処理時間が長くなります。

• マルチライブラリ検索タイプ：複数のライブラリを使用する場合に、次の 
2 つの検索モードが使用できます。

• すべて：すべてのライブラリを検索します（デフォルト）

• 見つかったら停止：十分な数の候補が見つかると、ライブラリ検索を停止
します



タスク 2： デコンボリューション による化合物の同定

26

 

ターゲット一致オプションの設定

1. ［ターゲット一致］タブをク
リックします。

［ターゲット一致］では、定量メソッドを使用して定量ターゲットを同定しま
す。ターゲット一致をフィルタすることで、非ターゲット化合物を簡単に判別
できるようになります。 

［ターゲット一致］には、RT ウィンドウ、化合物名、CAS# を適用できます。

2. ［ヒット RT の一致基準］セク  

ションで、［ターゲット RT 
ウィンドウ内］を選択します。
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3. ［ヒット一致に追加するター
ゲット］セクションで、［化合
物名の使用］と［CAS# の使 

用］を選択します。

4. ［推定レスポンスファクタ］セ
クションで、［推定］ドロップ
ダウンメニューから［相対

ISTD 推定］を選択します。

濃度の推定には、定量ターゲットのレスポンスファクタ（RF）を利用します。

これは非ターゲットヒットにも適用されます。特別な解析要求に合わせた調整
が可能になるよう、柔軟性のあるレスポンスファクタの推定オプションがあり
ます。
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5. ［すべてのサンプルに適用］を
クリックして、［閉じる］をク
リックします。

6. 解析を保存するには、［ファイ
ル］>［解析の保存］を選択

します。

結果の解析と確認

1. ［サンプル］ウィンドウで、サ
ンプル ISTD+solvent+MATRIX 
を選択します。

2. ［解析］>［サンプルの解析］

を選択します。 

残りのサンプルを解析するには、［すべて解析］をクリックします。前回終了し
たところから解析が開始されます。メソッド内のパラメータが変更されていな
ければ以前に解析したサンプルはスキップされます。
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バリデーション情報が解析メッセージに表示されます。

解析が完了すると、メインビューは、以下の例のようになります。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。

ベストヒット結果の確認

1. ［サンプル］ウィンドウの列
ヘッダーを右クリックし
て、［列の追加 / 削除］を選

択します。
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2. ［使用可能な列］リストから
［ターゲット一致］を選択し、
［追加］をクリックします。

3. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

［ターゲット一致］列が［サンプル］ウィンドウに追加されます。
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4. ［サンプル］ウィンドウの最後
のサンプルを選択します。

次のツールバーボタンを順にクリックして、［コンポーネント］、 
［クロマトグラム］、［イオンピーク］、［スペクトル］ウィンドウの表示内容の変
化を確認します。

• すべて：ピークをすべて表示します。

• ターゲット：定量メソッドにも存在するピークを表示します。

• 非ターゲット：定量メソッドに存在しないピークを表示します。

• ヒット：ライブラリ検索で検出されたピークを表示します。

• 非ヒット：ライブラリ検索で検出されなかったピークを表示します。

• ベストヒット：分解能が異なる、同じ化合物の複数ヒットのうち、ライブラ
リ一致スコアが最大であるコンポーネントを表示します。
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ブランクヒット減算結果の確認

1. ［サンプル］ウィンドウの列
ヘッダーを右クリックして、

［列の追加 / 削除］を選択し

ます。 

2. ［使用可能な列］リストから
［タイプ］と［ブランク減算済
み］を選択し、［追加］をクリッ
クします。

3. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

［タイプ］列と［ブランク減算済み］列が［サンプル］ウィンドウに追加されます。

4. ［タイプ］ドロップダウンメ 
ニューにある使用可能なサン
プルのリストを確認します。 



タスク 2： デコンボリューション による化合物の同定

33

 

［サンプル］ウィンドウの［ブランク減算済み］列に表示されている値は、サン
プルからブランク減算されたヒット数を示します。［解析メッセージ］ウィンド
ウの ISTD+solvent+MATRIX サンプルに、「このサンプルはブランクサンプルタイ  

プです。ブランク減算プロセスをスキップします。」というメッセージが表示さ
れていることを確認します。 

［解析メッセージ］ウィンドウを閉じます。

RT±5 FWHM のブランクに同じヒットが検出される場合、サンプルのヒットは  
［ブランク減算済み］とマークされます。通常の GC/MS ピークの半値全幅  
（FWHM）は 1 ～ 2 秒です。仮に 2 秒とした場合、5 FWHM = 10 秒 = 0.17 分です。             
ツールバーの［すべて］をクリックしている場合のみ、［ブランク減算済み］
ヒットを表示できます。

ブランクヒット減算は「ブランク」サンプルに対して実行されます。サンプル
タイプがブランク、ダブルブランク、またはマトリックスブランクと判定され
たサンプルのヒットはすべて、処理中にすべての標準サンプルから自動的に減
算されます。「ブランク」サンプルをブランク減算の対象に指定するには、サン
プルウィンドウで［サンプルタイプ］を変更します。「ブランク」サンプルが存
在しない場合、ブランク減算は実行されません。［ブランク減算］をオフにする
には、サンプルタイプを変更します。

代替ヒットの表示による 
結果の評価

1. ［コンポーネント］ウィンド
ウの列ヘッダーを右クリッ
クして、［列の追加/削除］を

選択します。

2. ［デフォルト］をクリックし
ます。
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3. ［使用可能な列］リストから
［ライブラリファイル］を選択
し、［追加］をクリックします。

4. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

5. ［サンプル］ウィンドウの

PEST STD-10+MATRIX サンプ  

ルを選択し、ツールバーの
［ヒット］をクリックして、［コ
ンポーネント］ウィンドウの表
示内容の変化を確認します。
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ライブラリごとのベストヒットを確認します。 

6. ［コンポーネント］ウィンドウ
の Phosphorothioic acid を右ク   

リックし、［代替ヒットの表
示］を選択します。
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［ライブラリ検索結果］が表示されます。

7. ［ライブラリ検索結果］ウィン
ドウの列ヘッダーを右クリッ
クして、［列の追加/削除］を

選択します。

8. ［使用可能な列］リストから
［ライブラリ］を選択し、［追
加］をクリックします。
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9. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

［ライブラリ］列がテーブルに追加されます。

10. Demeton-S を選択して、［ベス 

トヒットに設定］をクリック
します。 

［コンポーネント］テーブルの現在の［ベストヒット］が、前の化合物から、選
択した化合物に置き換わったことを確認します。
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濃度推定結果の確認

1. ［コンポーネント］ウィンド
ウの列ヘッダーを右クリッ
クして、［列の追加/削除］を

選択します。

2. ［基 準 ピ ー ク の デ コ ン ボ
リューション面積］、［推定用
レスポンスファクタ］、［ター
ゲット倍率］、［推定濃度］、

［ターゲット計算濃度］を［使
用可能な列］リストから選択
し、［追加］をクリックします。

3. 選択した列が［順番にこれら
の列を表示］リストに移動し
たことを確認し、［OK］をク

リックします。

4. ［サンプル］ウィンドウの 
PEST STD-200+MATRIX サンプ  

ルを選択し、ツールバーの
［ターゲット］をクリックし
て、［コンポーネント］ウィン
ドウの表示内容の変化を確認
します。
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［推定濃度］列に推定濃度結果が表示されています。これをターゲット化合物の
定量計算濃度と比較できます。 

推定濃度は次の式を使用して計算されます。

5. ツールバーの［非ターゲット］
をクリックして、非ターゲッ
トの推定濃度を表示します。

6. 解析を保存するには、［ファイ
ル］>［解析の保存］を選択

します。
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タスク 3： 
レポートの作成

1. ［レポート］>［作成］を選択

します。

2. ［レポートメソッド］の下にあ
る［新規作成］をクリックし
ます。

3. ウィンドウを右クリックし
て、［テンプレート追加］を選
択します。
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4. D:¥MassHunter¥Report 
Templates¥Quant¥PDF-
Reporting¥Unknowns ディレク

トリに移動し、best-
hits.template.xml を選択し、

［開く］をクリックします。

テンプレートの選択後、このページから、レポートの［ファイル形式］（PDF、
TEXT、CSV）、［言語］（英語、中国語、日本語、ロシア語）、プリンターの［用

紙サイズ］（A4、レター）、および［作成ファイルの表示］（オン、オフ）を指定

できます。［後処理］では、レポート作成後に行う詳細なレポート処理を指定す
ることもできます。 
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5. ［保存/終了］をクリックして、

適切な場所にレポートメソッ
ドを保存します。 

レポートメソッドには拡張子 .m が付きます。



タスク 3： レポートの作成

43

 

6. サンプルセクションでは、作
成するレポートについて［す
べてのサンプル］または［選
択したサンプル］を指定する
ことができます。 
 
また、レポート作成のモード
を［すぐにレポートを作成］
または［レポートタスクを
キューに追加］から選択でき
ます。

7. ［OK］をクリックして、レポー

トの作成を開始します。

レポートの作成が完了すると、レポートフォルダが自動的に開きます。 

または、［レポート］>［レポートフォルダを開く］を選択して、新しく作成し

た best-hits.pdf レポートを表示することもできます。レポートは Adobe Reader で     

開きます。

8. レポートを閉じます。

9. プログラムを終了するには、
［ファイル］>［終了］を選択

します。
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