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このガイドでは…
このガイドには、GC/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。定性分析には 2 つのメインプロ  
グラムがあります。

• 定性分析ナビゲータ - このプログラムを使用して、クロマトグ  
ラムとスペクトルの確認、マススペクトルのイオンの同定を
行います。データをマニュアルで特定な問題に対して専門的
に検討する場合に特に有効です。

• 定性分析ワークフロー - このプログラムの化合物検出アルゴ  
リズムを使用して、データから化合物を検出します。その同
定アルゴリズムを使用して、未知の化合物を同定することも
できます。

それぞれのプログラムで、使用できるウィンドウが異なります。
以下のウィンドウは、両方の表示で使用することができます。

• メソッドエディタ

• 結果の差

• 構造式ビューア

• 化学式計算ツール

• 質量計算ツール

定性分析ナビゲータ
プログラム

このプログラムでは、［データナビゲータ］ウィンドウを使用し
てさまざまなスペクトルとクロマトグラムを対話形式で選択で
きます。スペクトルに対して化学式の作成またはライブラリ /
データベースの検索が行えます。

マニュアル抽出したスペクトル、または［ピークスペクトルの積
分と抽出］アルゴリズムによって抽出したスペクトルを表示する
場合、このプログラムを使用できます。 

定性分析ワークフロー
プログラム

1 つ以上のデータファイルの、1 つの化合物を中心に表示します。  
ある化合物に関する情報をさまざまなウィンドウで確認できま
す。選択する化合物を、化合物リストウィンドウで変更します。
データファイルをサンプルテーブルで切り替えます。

化合物検出アルゴリズムを使用する必要がある場合、このプログ
ラムを使用します。
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド 3



どちらかのプログラムを使用中に、もう一方のプログラムで提供
されるツールも必要になった場合は、［起動］メニューからその
プログラムを起動できます。現在開いているデータファイルのう
ち、どのファイルを起動したプログラムで開くかを指定すること
もできます。

実習を始める前に、7 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、定性分析ナビゲータ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 検出と同定

これらのタスクでは、GC/MS データファイルの化合物を検出お 
よび同定します。定性分析ワークフロープログラムを使用して、
化合物検出を実行します。このプログラムでは、それらの化合物
を同定することもできます。

実習 3 ワークフロー、エクスポート、および印刷

これらのタスクでは、ワークフローの設定および実行方法を学習
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。

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。
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新機能

B.08.00

以下の機能は、定性分析ナビゲータプログラムと定性分析ワーク
フロープログラムの両方に適用されます。

• Windows 10 と Windows 7 がサポートされています。

• Microsoft Excel 2016 をサポートします。

• メニューとウィンドウがシンプルになりました。

• ［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］
ウィンドウが 1 つのウィンドウに統合されました。

• すべてのツールバーがシンプルになりました。

• 読み込んだたファイルに基づいて、ユーザーインターフェイ
ス コンフィグレーションは自動的に設定されます。

• 読み込んだデータファイルのタイプに関連するメニューと
ウィンドウのみが使用可能になります。

• データベース検索とライブラリ検索が統合され、1 つのアク 
ションとして実行されます。データおよび選択されたデータ
ベース /ライブラリに基づいて、ソフトウェアが適切なアク
ションを自動的に実行します。

• 自動化メソッドには［ターゲット/候補化合物スクリーニング］、
［サンプル純度］、［化合物の探索］、［カスタム］ の 4 つのワー  
クフローがあります。定性ナビゲータプログラムでは、カス
タムワークフローのみ実行できます。定性分析ワークフロー
プログラムでは、すべてのワークフローを実行できます。

• ワークフローを実行すると、追加クロマトグラムが抽出され
ます。

• ワークフローは［メソッド］メニューからも実行できます。 

• 最後にクリックした位置を示していた灰色の線はプロットに
表示されなくなりました。プロット内の現在の位置は灰色の
縦線で示されますが、カーソルがウィンドウにないときは、そ
の線は表示されません。

• 最新バージョンのアルゴリズムは、MassHunter 定性分析と定 
量分析プログラムの両方で使用されます。

• 定性分析のメソッドと結果は、下位互換性があります。 
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• BioConfirm 機能は定性分析プログラムから表示されなくな
りました。

以下の機能は、定性分析ナビゲータプログラムに適用されます。

• ［ピーク選択］ツールが［クロマトグラム結果］ウィンドウの
デフォルトツールです。

• ［ピーク選択］ツールの動作は［範囲選択］ツールとほぼ同じ
です。クロマトグラムが積分されていない場合、どちらかの
ツールで任意の範囲を選択できます。ただし、クロマトグラ
ムが積分されており、取り出した範s囲に 1 つ以上のピークの  
オーバラップがある場合、［ピーク選択］ツールではこれらの
ピークの RT 範囲を選択します。

• ［スペクトルプレビュー］ウィンドウは自動的に閉じます。

• BioConfirm がインストールされている場合、定性分析ナビゲー 
タプログラムから BioConfirm を起動できます。

以下の機能は、定性分析ワークフロープログラムで使用可能です。

• 定性分析ワークフローソフトウェアには、化合物の検出に関
連するすべての機能があります。

• ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローと化合物の
探索ワークフローに対して［化合物検出の自動選択］を選択
できます。

• 化合物の探索ワークフローによって化合物の同定ワークフ
ローが自動的に実行されます。

• ［フラグメントによる検出］アルゴリズムが、GC/TOF データ 
または GC/Q-TOF データに対して実行されます。

• ワークフローごとに異なるレポートテンプレートを指定でき
ます。

• ［化合物リスト］ウィンドウに［スコア（フラグメント比）］列
が追加されました。

• GC/Q-TOF 全イオンワークフローは CI をサポートします。

• GC/Q-TOF EI データを使ってフラグメントの確認を実行する  
とき、CEF ファイルを作成できます。

• 選択した化合物からのクロマトグラムをサンプルクロマトグ
ラムに重ね描きできます。

• ［サンプルクロマトグラム結果］ウィンドウで［クロマトグラ
ムの抽出］ボタンが使用できます。
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• 化合物の MS または MS/MS スペクトル内でダブルクリック  
したとき、EIC を抽出できます。

• サンプルクロマトグラム内をダブルクリックしたとき、化合
物が抽出され、［化合物リスト］ウィンドウに追加されます。
［検出アルゴリズム］は［スペクトル抽出］です。

• ［化合物 クロマトグラム結果］ウィンドウに相対ズーム機能が 
あります。

• ［サンプルテーブル］ウィンドウにサンプル情報の詳細と結果
サマリーが表示されます。サンプルプレップパラメータが編
集可能です。

• ［化合物リスト］ウィンドウのタイトルバーにサマリーの詳細
が表示されます。

• 化合物リストでは、列がカテゴリ別にグループ化されます。

• 化合物リストのレベルは一つだけです。

• ［Molecular Featureによる検出］アルゴリズムは、GC/MSD お  
よび GC/Q-TOF データの検出機能をサポートします。

• MFE 化合物で CEF ファイルを作成するとき、Q スコアが含ま  
れます。

• Agilent Walkup プログラムに、定性分析列が追加されました。

• Agilent Data Acquisition for TOF/Q-TOF プログラムに、定性  
分析列が追加されました。

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。
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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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Agilent MassHunter ワークステーションソフトウェア 定性分析
GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド
実習1
定性分析の基礎の学習

タスク 1. 定性分析ナビゲータプログラムを開く   12

タスク 2. クロマトグラムの拡大/縮小   15

タスク 3. クロマトグラムの固定   17

タスク 4. ウィンドウレイアウトの変更   18

タスク 5. クロマトグラムの抽出   20

タスク 6. GC/MS クロマトグラムの積分   23

タスク 7. システム適合性の計算   28

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出   32

タスク 9. 注釈の追加   42

タスク 10. 質量差の追加   46

この実習では、GC/Q-TOF および GC/QQQ データを用いて作業するための定性   
分析ナビゲータプログラムの多くの機能の一部を学習します。定性ワークフ
ロープログラムでは多くの基本タスクを実行できますが、実際のステップは異
なる場合があります。

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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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 1. 定性分析ナビゲータプログラムを開く
タスク 1. 定性分析ナビゲータプログラムを開く

このタスクでは、現在のメソッドを用いて、定性分析ナビゲータプログラムで
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 Pest - 200 - 

Scan.d、Pest - STD 200 MRM.d、
Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 
1 ul inj.d、
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.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 Navigator B.08.00］ 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¥GCMS 
Pesticide またはデモファイルを置いた 

フォルダに移動します。

• Pest - 200 - Scan.d ファイルには MS      
データが、Pest - STD 200 MRM.d およ     

び Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul        
inj.d ファイルには MS と MS/MS の     

両方のデータ（すべて GC/QQQ）が 

含まれます。 

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d には 

GC/Q-TOF 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、ほとんどのウィンド

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。

• ファイルが別のフォルダにある場

合、［ファイル］>［データファイル

を開く］をクリックします。

• ［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

クボックスがオフまたは灰色表

示になっ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使用できな

い場合、データファイルには結

果 が 保 存 さ れ て い ま せ ん。

75 ページの「タスク 17. 結果の保   

存」で結果の保存方法を学習し

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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定性分析の基礎の学習 1
タスク 1. 定性分析ナビゲータプログラムを開く
c Shiftキーを押しながら、 

MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d 、 Pest  
Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.d をク       

リックします。

d ［開く］をクリックします。４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～ 4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

［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。
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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 1. 定性分析ナビゲータプログラムを開く
2 メインウィンドウをデフォルトレ

イアウトとメソッドに復元します。 
• 4 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］>［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。

b ［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、4 を選択します。

c [メソッド]>[開く]をクリックします。

d default-GCMS.m を選択します。

e ［開く］をクリックします。

f 現在のメソッドのメソッドの変更を

保存するかどうか確認を求められる

場合があります。［はい］または［い

いえ］をクリックします。

• 定性ナビゲータプログラムのユー

ザーインターフェイスは、開くデー

タファイルのタイプに基づいて自

動的にコンフィグレーションされ

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 （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 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、定性分析ナビゲータプログラムの拡大/縮小機能について学習
します。ズーム機能は、定性分析ワークフロープログラムでも使用できます。

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 4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 次のステップで［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 最後のピークの領域を右クリックし、

ドラッグします。 
d ステップ c を繰り返します。

e 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。 
f 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。

定性分析ナビゲータプログラム、定性

分析ワークフロープログラムにより、

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。

g ［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。

h ［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。

• 選択したアイコンの背景色はオレ

ンジ色です。

• 定性分析ナビゲータプログラムで

は、他のプロットウィンドウのスペ

クトルでもズーム機能を使用でき

ます。

• 定性分析ワークフロープログラム

では、［サンプルロマトグラム結果］

ウィンドウ、［化合物クロマトグラ

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］

ウィンドウ、［スペクトル結果の差］

ウィンドウでもこれらの機能を使

用できます。
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド 15



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
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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定性分析の基礎の学習 1
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。

• すべてのクロマトグラムを表示

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

ペインの最大数を1に設定します。

c ［クロマトグラム結果］ウィンドウで、

必要に応じてスクロールし、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、最初のクロマト  

グラムとして常に表示されます。 
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。

• 定性分析ワークフロープログラム

では、クロマトグラムやスペクトル

を固定することはできません。

図3 ［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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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
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。定性分析ナビゲータ、定性分析ワークフローの両
方のプログラムでレイアウトを保存できます。

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。タ
イトルバーをダブルクリックしてウィ
ンドウを浮動にすることもできます。

• 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 4 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。

図4 ウィンドウ位置変更ツール
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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
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。

• ウィンドウのタイトルバーで左マウス

をクリックしたまま、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。

• フローティングウィンドウを最後の

ドッキング位置に戻すには、ウィンド

ウのタイトルバーをダブルクリックす

るか、タイトルバーで右クリックして

［フローティング］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］>［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、デフォル

トレイアウトが復元されます。別の

レイアウトを読み込んでいて、さら

に違うレイアウトを読み込む必要

があるとします。レイアウトを読み

込むには、［コンフィグレーション］

>［ウィンドウレイアウト］>［レ

イアウトの読み込み］をクリックし

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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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 5. クロマトグラムの抽出
タスク 5. クロマトグラムの抽出

このタスクでは、定性分析ナビゲータプログラムを使用して、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。定性分析ワークフロープロ
グラムでは、［サンプルクロマトグラム結果］ウィンドウのツールバーの［クロ
マトグラムの抽出］ツールを使用すると、追加クロマトグラムを抽出できます。 

タスク 5. クロマトグラムの抽出 

ステップ 詳細説明 コメント

1 Pest - 200 - Scan.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）を抽出します。

• m/z 値は 129.0 と 414.2 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）しないでください。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、Pest
- 200 - Scan.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、Pest - 200 - Scan.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］ボックスで、129.0, 
414.2 と入力します。

f 必要に応じて、［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 

クスをオフにします。

g 必要に応じて、［抽出時に積分］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 ［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］を 4 以上に  

設定します。

• 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、Pest - 
200 - Scan.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。

• MS レベルとしては［すべて］また 

は［MS］が使用できます。

• 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。

• 使用できるクロマトグラムは 3 つ  

だけなので、［クロマトグラム結果］

ウィンドウには、3 つのクロマトグ 

ラムだけが表示されます。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 5. クロマトグラムの抽出
図5 ［クロマトグラムの抽出］ダイアログボックス

図6 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

2 Pest - 200 - Scan.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）を抽出します。

• m/z 値は 129.0 と 414.2 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 ［クロマトグラムの抽出］ダイアログ

ボックスを開きます。［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。

b ［開いているデータファイルのリス

ト］で、Pest - 200 - Scan.d をクリック     

します。

c ［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）。

d ［OK］をクリックします。

• 4 つのクロマトグラムは、自動的に 

［クロマトグラム結果］ウィンドウ

に表示されます。

• 4 番目のクロマトグラムのタイトル 

は、「+EI EIC(129.0000, 414.2000) Scan   
Pest - 200 - Scan.D」です。両方のイ    

オンがこのクロマトグラムにマー

ジされます。

タスク 5. クロマトグラムの抽出 （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 5. クロマトグラムの抽出
図7 ［複数の質量を1つのクロマトグラムにマージ］が 

オンになっている［クロマトグラムの抽出］ダイアログ
ボックス

図8 元の TIC および 2 つの抽出されたイオンクロマトグラム

と、1 つの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 5. クロマトグラムの抽出 （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. GC/MS クロマトグラムの積分
タスク 6. GC/MS クロマトグラムの積分

このタスクでは、定性分析ナビゲータプログラムを使用して、MS/MSデータを
使用して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。

タスク 6. クロマトグラムの積分 (GC/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 Pest - 200 -    
Scan.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 ［データナビゲータ］ウィンドウで

［Pest - 200 - Scan.D］データファイルを    

オンにします。

b TIC スキャンクロマトグラムをハイラ

イトし、次のコマンドのいずれかを使

用します。

• 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、

［Pest - 200 - Scan.D］>［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、GC 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。

• このクロマトグラムは MS クロマト

グラムなので、メソッドエディタの

［積分 (MS)］セクションに設定され

ている値がこのクロマトグラムの

積分に使用されます。

2 同時に 2 つのクロマトグラムしか

表示しないようにします。

• ［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］ボックスで 2
を選択します。

図9 多数の小さいピークも積分されたTICスキャンクロマトグラム

多数の小さいピークが 
積分されます。
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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 6. GC/MS クロマトグラムの積分
3 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、3つの

最大ピークのみ積分されるよう

にします。

a ［表示］>［メソッドエディタ］をク
リックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウで、
［クロマトグラム］>［積分(MS)］をク
リックします。

c ［積分］タブをクリックします。
d パラメータを確認します。
e ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。
f ［ピークの最大数］で、［ピーク数を高

さベースで制限する］をオンにして、
3 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10 ［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。 g 新しい設定を使用して積分するには、

メソッドエディタツールバーの を

クリックします。

• これで、ピークの高さが最も高い 3 
つのピークのみが積分されます。

図11 ピーク数を制限して積分したTICスキャンクロマトグラム

タスク 6. クロマトグラムの積分 (GC/MS) （続き）

ステップ 詳細説明 コメント

実行ボタンには、
［クロマトグラム
の積分］ラベルが
付けられていま
す。［メソッドエ
ディタ］に表示さ
れているタブや、
選択した処理に
よって、ラベルは
異なります。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 6. GC/MS クロマトグラムの積分
5 Pest - STD 200 MRM.Dデータファイ    

ルの TIC MRM クロマトグラムを積   

分します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、 

Pest - STD 200 MRM.d データファイルを     

マークします。 
b ［データナビゲータ］ウィンドウで、 

Pest - STD 200 MRM.d　データファイル    

のTIC MRMを選択します。 
c クロマトグラムを積分するには、次の

コマンドのいずれかを使用します。

• 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、

ハイライトされたクロマトグラム

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。

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 5.8 分から 8.5 分に拡大します。

f ［リストペインの最大数］を２に設定

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。

• これらのクロマトグラムは MS/MS
クロマトグラムなので、メソッドエ

ディタの［積分 (MS/MS)］セクショ

ンに設定されている値がこのクロマ

トグラムの積分に使用されます。MS
クロマトグラムの積分にインテグ

レータを1つ選択し、MS/MSクロマ

トグラムの積分には別のインテグ

レータを選択することができます。

図12 積分されたMRMクロマトグラム 

タスク 6. クロマトグラムの積分 (GC/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 6. GC/MS クロマトグラムの積分
6 ［MS/MS (GC)］インテグレータを 

選択します。絶対高さが 60,000 以  

上のピークのみを受け入れるよう

にフィルタを変更します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［クロマトグラム］>［積分 (MS/MS)］
を選択します。

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。

e ［絶対高さ］に60000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13 ［絶対高さ］をオンにした［ピークフィルタ］タブ

7 クロマトグラムを再積分します。 f ［メソッドエディタ］ツールバーの 
 ボタンをクリックします。

• これで、指定した最大ピークのみが

積分されます。

図14 大きいスレッショルド設定で積分された TIC のクロマトグラム

タスク 6. クロマトグラムの積分 (GC/MS) （続き）

ステップ 詳細説明 コメント

5.8 分の小さいピークが積分結果に含 
まれなくなります。これは、このピー
クの絶対高さが 60000 カウントよりも 
小さいためです。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 6. GC/MS クロマトグラムの積分
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 ［メソッドエディタ］の［クロマトグ

ラム］>［積分 (MS/MS)］セクション 

を選択します。

b ［メソッドエディタ］の  アイコン  

をクリックします。

c ［クロマトグラム］>［積分 (MS)］セク 

ションを選択します。

d ［メソッドエディタ］の  アイコン  

をクリックします。

e ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

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 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。オリジナルのクロマトグラ

ムから積分結果を削除します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウの［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。

b 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 すべての TIC クロマトグラムを選択し  

ます。

d ［クロマトグラム］>［結果の消去］を

クリックします。

• ［結果の消去］コマンドを使用する

場合、クロマトグラムは削除されま

せん。クロマトグラムに関連する結

果が削除されます。この場合は、積

分値が消去されます。

• ［データナビゲータ］ウィンドウで

複数のクロマトグラムをハイライ

トするには〈Ctrl〉キーを押します。

タスク 6. クロマトグラムの積分 (GC/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 7. システム適合性の計算
タスク 7. システム適合性の計算

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 7. クロマトグラムの積分 (MS) 

ステップ 詳細説明 コメント

1 右記のいずれかのオプションを用

いて、 

MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d お 

よび Pest - 200 - Scan.d クロマトグ      

ラムを積分します。

a [データナビゲータ] ウィンドウで 
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d データ 

ファイルの隣のチェックボックスを

オンにします。

b ［データナビゲータ］ウィンドウで[Pest
- 200 - Scan.D］データファイルの隣の   

チェックボックスをオンにします。

c 両方の TIC をハイライトします。

d ［クロマトグラム結果］ウィンドウで

縮小します。［クロマトグラム結果］で

 アイコンをクリックします。

e これら２つのファイルの TIC スキャン  

を、次のいずれかの方法で積分します。

• 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、両方のデー

タファイルの TIC スキャンをハイラ  

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。

• ［クロマトグラム］>［積分 (MS)］>
［積分］タブで、積分を変更できます。

• 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。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 7. システム適合性の計算
図15 ［データナビゲータ］のショートカットメニューの１つと、積分されたクロマトグラム

2 MS 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 ［メソッドエディタ］で［クロマトグ

ラム］>［積分 (MS)］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、1を入

力します。

f ［カラム長さ］ボックスに、3000 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。

タスク 7. クロマトグラムの積分 (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 7. システム適合性の計算
図16 ［クロマトグラム］>［積分（MS）］>［適合性］タブ

3 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。

4 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。

• システム適合性の値を確認します。

a ［表示］>［積分ピークリスト］をク

リックします。

b ［ピーク］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、GC クロマトグラムでも有 

効にすることができます。

図17 システム適合性の値を表示した積分ピークテーブル

タスク 7. クロマトグラムの積分 (MS) （続き）

ステップ 詳細説明 コメント

データファイルの実際のカラム空隙時間とカラム長さは、設定した値
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 7. システム適合性の計算
5 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 7. クロマトグラムの積分 (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 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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
析ナビゲータプログラムでは、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。 

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

ステップ 詳細説明 コメント

1 ［クロマトグラムを進める］を使用

して Pest - STD 200 MRM.d の最後の      

2、3 個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。

• 13～16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 13 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 Pest 
- STD 200 - MRM.D をオンにします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

c ［データナビゲータ］ウィンドウで TIC 
MRM クロマトグラムをクリックし 

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 ［リストペインの最大数］で１を選択

します。

f いくつかのピークを拡大するには、13
分のピークの上で右クリックし、16 分 

にドラッグした後、離します。 
g ［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。

h ［クロマトグラムを進める］カーソル

を X 軸上の約 13 分に移動させ、クリッ    

クします。 

• ［クロマトグラムを進める］アイコ

ン（ ）をクリックすると、［スペ

クトルプレビュー］ウィンドウが開

きます。

• ［クロマトグラムを進める］ツール

は、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

る際には特に便利です。
32 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド



定性分析の基礎の学習 1
タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
i スペクトル間を移動するには、クロマ

トグラムをクリックしてキーボード

の左右の矢印キーを押します。これら

の矢印キーの 1 つを押し続けて、リテ  

ンションタイム範囲をすばやくス

キャンすることもできます。

• ［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。

• 複数のスペクトルが［スペクトルプ

レビュー］ウィンドウに表示される

こともあります。たとえば、13.431
分のピーク近辺でクリックする各

ポイントに対して［スペクトルプレ

ビュー］ウィンドウには 2つのスペ

クトルが表示されます。

図18 ［クロマトグラムを進める］を使用して13.43分のピークの2つのMRMスペクトルを 

表示する

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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. クロマトグラムからスペクトルを抽出
2 Pest - STD 200 MRM.d データファイ     

ルの 5.2 分と 14.3 分のピークで、特    

定のデータポイントのスペクトル

を抽出します。

• 「コメント」で説明しているオプ

ションのいずれかを用いて、5.2
分または5.2分付近のピーク、お

よび谷のいずれかからスペクト

ルを抽出します。

• 14.3分または14.3分付近のピーク

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）。

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 ［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。

c 5.2分のピークを拡大するには、4.0分の

ピークの上で右クリックし、6.0分にド

ラッグした後、離します。 
d 5.2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。

e 5.1分近辺の谷で、スペクトルを抽出し

ます。

f ［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。

g 14～15分の範囲を拡大します。 
h 14.3 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）。

• 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  

オレンジ色の背景になっているこ

とを確認します。

• 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。

Pest - STD 200 MRM.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。［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。

• 14.3 分付近のピークに対して MS ス   

ペクトルを抽出すると、２つのスペ

クトルが抽出されます。これは、こ

のピークで２つのトランジション

が発生しているからです。

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
• 表示を変更し、4 つ以上のスペク 

トルを表示します。

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］アイコンで４を選択します。

• 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。［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。

• 14.3 分付近のピークに対して MS ス   

ペクトルを抽出すると、２つのスペ

クトルが抽出されます。これは、こ

のピークで２つのトランジション

が発生しているからです。

図19 5.2分のピークからの2つのMRMスペクトルと、14.3分のピークからの2つの 

MRMスペクトルを表示したメインウィンドウ

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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 – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド 35



1 定性分析の基礎の学習  
タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
3 Pest - STD 200 MRM.dデータファイ    

ルから 14.35 分の谷のMS スペクト

ルを抽出します。 
• ［スペクトルプレビュー］を表示

します。

• リテンションタイム 14.3 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、6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 ［クロマトグラム結果］で［クロマト

グラムを進める］アイコン  をク  

リックします。

b 14.3 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

両方のスペクトルを選択します。

d ［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［スペク

トルにコピー］をクリックします。ス

ペクトルは［データナビゲータ］の

［スペクトル］セクションにコピーさ

れ［MS スペクトル結果］ウィンドウ 

に表示されます。

e ［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。

f ［スペクトルペイン］リスト隣の下矢

印をクリックし、6を選択します。

• ［クロマトグラムを進める］が選択

されている場合、手動で選択したス

ペクトルは［データナビゲータ］の

［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。

• ［クロマトグラムを進める］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。

• 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［クロ

マトグラムを進める］モードが便利

です。

図20 ［クロマトグラム結果］ウィンドウと［MSスペクトル結果］ウィンドウ

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
4 Pest - STD 200 MRM.dデータファイ    

ルで、14.3分のピークの指定範囲の

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 14.3 分のピークの底の左側をクリック

し、同じピークの底の右側にドラッグ

します。 
b ［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２を選択

します。

c 右記のいずれかの方法で、平均スペク

トルを抽出します。

• 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。

• 2つの平均MRMスペクトルが表示さ

れます。

図21 ［クロマトグラム結果］と2つの平均スペクトルを表示した［MSスペクトル結果］

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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. クロマトグラムからスペクトルを抽出
5 Pest - STD 200 MRM.dデータファイ    

ルの 5.2分と 14.3分のピーク範囲を

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］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。

b 〈Ctrl〉キーを押します。

c 5.2 分のピークの左側をクリックして、 

ピークの右側までドラッグし、マウス

を放します。

d 〈Ctrl〉キーを離します。

e 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。

図22 クロマトグラムの2つの異なる範囲からの2つの平均スペクトル

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

ステップ 詳細説明 コメント

１つ目のスペクトルには、両方の
時間範囲にトランジションがあ
ります。２つ目のスペクトルに
は、１つの時間範囲しかありませ
ん。160.00 -> ** のトランジション   
は 5.2 分のピークには存在しない  
ためです。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
6 Pest - STD 200 MRM.dからピークス    

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［スペクトル］

行をクリックします。［スペクトル］行

を右クリックし［削除］をクリックし

ます。

b ［はい］をクリックします。

c ［メソッドエディタ］で［スペクトル］

>［抽出 (MS/MS)］を選択します。 
d ［ピークスペクトル抽出 (MS/MS)］タ 

ブをクリックします。

e ［ピークスペクトルバックグラウンド

MS/MS］リストから［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。

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 ［クロマトグラム］>［積分］コマンド

をクリックします。

h 5.2分のピークを選択します。

i 右クリックし、ショートカットメニュー

から［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 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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. クロマトグラムからスペクトルを抽出
• ピークスペクトルを抽出してもポ

イントがない場合は、抽出データ

フォーマットの変更が必要な場合

があります。［メソッドエディタ］

ウィンドウで、［スペクトラム］>
［抽出データフォーマット］をク

リックします。マススペクトルデー

タフォーマットの場合は、抽出でき

るどちらかのフォーマットオプ

ションをクリックします。これらの

例では、［使用可能な場合はプロ

ファイル、それ以外はセントロイ

ド］をクリックします。

図23 バックグラウンドピークスペクトルを減算したピークスペクトル

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出
7 Pest - STD 200 MRM.dデータファイ    

ルからのピークスペクトルの積分

と抽出を行います。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで

TIC MRM クロマトグラムをクリック  

します。

b ［クロマトグラム］>［ピークスペクト

ルの積分と抽出］をクリックします。

• 前のステップでマニュアル抽出し

たピークスペクトルは、自動的に削

除されます。これは、［クロマトグ

ラム］>［積分 (MS/MS)］>［結果］

タブで［前のピークスペクトルを消

去］チェックボックスがデフォルト

でオンになっているためです。

図24 ピークスペクトルの積分と抽出

8 積分結果とピークスペクトルを削

除します。

a Pest - Std 200 MRM.d データファイルを     

選択します。

b ［クロマトグラム］>［結果の消去］>
［ピークスペクトルを含める］をク

リックします。

• ピークスペクトルを削除したくな

い場合は、代わりに［クロマトグラ

ム］>［結果の消去］>［クロマト

グラムのみ］をクリックします。

タスク 8. クロマトグラムからスペクトルを抽出

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. 注釈の追加
タスク 9. 注釈の追加

定性分析ナビゲータウィンドウでは、以下のグラフィックウィンドウにイメー
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

• UV スペクトル結果ウィンドウ

定性分析ナビゲータワークフロープログラムでは、ウィンドウに注釈を追加す
ることができます。データファイルの結果を保存すると、注釈も保存されます。

タスク 9. 注釈の追加 

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d デー 

タファイルを選択します。他のクロ

マトグラムを非表示にします。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D の隣の 

チェックボックスをオンにします。

b ［編集］>［表示］>［ハイライトされ

たもののみ］をクリックします。

• 他のデータファイルのクロマトグ

ラムは自動的に非表示になります。

2 テキスト注釈を追加するクロマト

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

加する位置を選択します。

• [クロマトグラム結果 ] ウィンドウ 

では [注釈 ] ツールバーが使用でき  

ます。

• MS スペクトル結果ウィンドウおよ 

び UV スペクトル結果ウィンドウ  

で、注釈を追加できます。

3 ［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。
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定性分析の基礎の学習 1
タスク 9. 注釈の追加
図25 ［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

4 イメージ注釈を追加するクロマト

グラム内の位置を選択します。

a 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。

b 右クリックして［イメージ注釈の追

加］をクリックします。

• JPG または MOL イメージファイル   

を追加できます。

タスク 9. 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。

注釈をクリックしてドラッグすると、注釈を新しい位置
に移動できます。
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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 9. 注釈の追加
5 ［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 ［イメージ注釈］を選択します。

b [幅の倍率] に 50 を入力します。

c ［縦横比を固定する］チェックボック

スをオンにします。

d ［フローティング］をクリックします。

相対位置を変更できます。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。

e ［OK］をクリックします。

f イメージをクロマトグラムの右上隅

に移動します。

• Agilent_Logo.tif ファイルは、¥¥
MassHunter¥Report Templates¥Qual¥
B.08.00¥en-US¥Letter フォルダにあ 

ります。ファイルは JPG ファイルに  

変換する必要があります。

• 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。

図26 ［イメージ注釈の追加/編集］ダイアログボックスと［クロマトグラム結果］ウィンドウ

タスク 9. 注釈の追加 （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. 注釈の追加
6 1 つ目のピークを拡大します。 • 5.5 分にある１つ目のピークの前後の 

領域を拡大します。

図27 ［クロマトグラム結果］ウィンドウの固定された注釈とフローティングしている注釈

7 ［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、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。

• 注釈をデータファイルに結果と一

緒に保存したい場合は、75 ページの 

「タスク 17. 結果の保存」を参照して  

ください。

• ［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

• 注釈マウス

タスク 9. 注釈の追加 （続き）

ステップ 詳細説明 コメント

注釈を固定すると、表示位置が固定さ
れたままになります。別のピークを拡
大すると、固定された注釈は見えなく
なることがあります。注釈がフロー
ティングの場合、注釈は常にウィンド
ウの左上隅に対して同じ位置に表示さ
れます。
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1 定性分析の基礎の学習  
タスク 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。[MSスペクトル結果] ウィン   
ドウに質量差を追加することができます。

データファイルの結果を保存すると、質量差も保存されます。

タスク 10. 質量差の追加 

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d か 

ら積分してピークスペクトルを抽

出します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで、 

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D の隣の 

チェックボックスをオンにします。

b ［編集］>［表示］>［ハイライトされ

たもののみ］をクリックします。

c ［クロマトグラム］>［ピークスペクト

ルの積分と抽出］をクリックします。

• メインツールバーの［ハイライトさ

れた項目のみを表示］（ ）ボタ

ンをクリックすることもできます。

2 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 （オプション）［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 m/z 79 ～ 99 を拡大します。

d 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。

e 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。 

• 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。 
• スペクトルがセントロイドである

場合は、質量差のタイプは選択でき

ません。［ポイント - ポイント プロ   

ファイル］はセントロイドデータに

対しては効果がないからです。

• 「三角」カーソルは、選択したポイ

ントに設定されます。または［ピー

ク - ピーク プロファイル］を使用し   

ている場合は、ピークの頂点に設定

されます。

3 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。
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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
図28 ［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

4 積分結果とスペクトルを削除し

ます。

a ［クロマトグラム］>［結果の消去］>
［ピークスペクトルを含める］をク

リックします。

b ［MS スペクトル結果］ウィンドウの 

［範囲選択］ツールをクリックします。

• 質量差をデータファイルに結果と

一緒に保存したい場合は、75 ページ 

の「タスク 17. 結果の保存」を参照  

してください。

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  
タスク 10. 質量差の追加
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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
GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド
実習2
検出と同定

タスク 11. 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   50

タスク 12. ライブラリ検索/データベース検索アルゴリズム
による化合物の同定   54

タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）   57

タスク 14. 積分による化合物の検出   61

タスク 15. フラグメントによる検出   64

タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索   71

タスク 17. 結果の保存   75

これらのタスクでは、GC/MS データファイルの化合物を検出および同定しま 
す。定性分析ワークフロープログラムを使用して、化合物検出を実行します。こ
のプログラムでは、それらの化合物を同定することもできます。

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ています。
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2 検出と同定  
タスク 11. 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
タスク 11. 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

この化合物検出アルゴリズムでは GC/MS データの化合物を同定し、各化合物の  
補正 MS スペクトルを作成できます。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。［クロマトグラムデコンボリューションによる
検出］アルゴリズムは、スキャンモード、プロダクトイオンスキャンモード、ま
たはニュートラルロススキャンモードで取得された GC/MS サンプルデータで  
のみ使用できます。

このタスクは、精密質量データによるクロマトグラムデコンボリューションで
化合物を検出する方法を示します。最初に抽出ウィンドウを変更した後で、ユ
ニットマスデータを使用してクロマトグラムデコンボリューションによる化合
物の検出を行うこともできます。

タスク 11. クロマトグラムデコンボリューションを使用した化合物の検出（GC/MS）

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
データファイルの TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d データ 

ファイルをクリックします。

c ［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。

• 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アルゴ

リズムは、GC/QQQ と GC/Q-TOF の両   

方のデータファイルに対して動作

します。

• ユーザーインターフェイスは、読み

込まれるデータファイルのタイプ

に応じて自動的に更新されます。

図29 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d の TIC クロマトグラム
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検出と同定 2
タスク 11. 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
2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 クロマトグラムデコンボリュー

ションアルゴリズムを使用して化

合物を検出します。

• インテグレータに [Agile] を選択

します。

• SNR スレッショルドに 20 を入力

します。

• [m/z 左デルタ] および [m/z 右デ    

ルタ] の値として 100 ppm を入力    

します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［化合物の探索］>［クロマトグラムデ

コンボリューションによる検出］を選

択します。

b ［設定］タブの［ピークフィルタ］で、

［SNR スレッショルド］に20を入力し 

ます。

c ［m/z デルタ単位］、［m/z 左デルタ］、  

［m/z 右デルタ］のパラメータを確認し 

ます。

• ユニットマスデータがある場合、

［m/z 左デルタ］の値として 0.3  
AMU、［m/z 右デルタ］の値として 

0.7 AMU を入力します。

図30 ［クロマトグラムデコンボリューションによる検出］の
［設定］タブ

タスク 11. クロマトグラムデコンボリューションを使用した化合物の検出（GC/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 11. 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
• EIC、MSスペクトル、MS/MSスペ

クトルの抽出を選択します。

d  をクリックして、データファイル 

に対して［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］ア

ルゴリズムを実行します。 
e 必要に応じて、[表示]>[化合物リスト]

コマンドをクリックします。

f ［メソッドエディタ］ウィンドウと［構

造式ビューア］ウィンドウを閉じます。

• 定性分析ワークフロープログラム

により、この設定では 5 つの化合物  

が検出されます。

• ［検出］>［クロマトグラムデコンボ

リューションによる検出］をクリッ

クすることもできます。

• データファイルにインデックスが

付けられていない場合、このアルゴ

リズムの実行には時間がかかるこ

とがあります。

タスク 11. クロマトグラムデコンボリューションを使用した化合物の検出（GC/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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検出と同定 2
タスク 11. 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
4 化合物を確認します。図 31 を参照  

してください。

a ［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。

b ［化合物リスト］ウィンドウで最初の

化合物をクリックします。 
c ［化合物リスト］ウィンドウでは、矢

印キーを使用して化合物を切り替え

ることができます。

• 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。

• 補正スペクトルと生スペクトルの両

方が表示されます。

図31 [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] の結果

タスク 11. クロマトグラムデコンボリューションを使用した化合物の検出（GC/MS）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 12. ライブラリ検索/データベース検索アルゴリズムによる化合物の同定
タスク 12. ライブラリ検索/データベース検索アルゴリズム
による化合物の同定

このタスクでは、50 ページの「タスク 11. 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」で検出された化合物を同定し、化学式を推定します。購
入した NIST11.l ライブラリ（または最新バージョン）、または demo.l ライブラ    
リを使用してこのタスクを実行することができます。２つのライブラリがある
場合、両方を選択することもできます。

タスク 12. ライブラリ検索アルゴリズムによる化合物の同定

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d 
データファイル内の全化合物のラ

イブラリ検索 / データベース検索

を実行します。

a ［表示］>［メソッドエディタ］をク

リックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［化合物の同定］>［同定ワークフロー］

をクリックします。

c ［ライブラリ / データベース検索によ

る同定］チェックボックスがオンに

なっていることを確認してください。

d （オプション）［追加］ボタンをクリッ

クします。NIST11.l ライブラリを選択 

し、［OK］ボタンをクリックします。

e （オプション）［複数のライブラリ検索

タイプ］で［最初のライブラリ一致で

停止する］をクリックします。

f メインメニューで［同定］>［すべて

の化合物の同定］をクリックします。

［すべての化合物の同定］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。

• Demo.l および Nist11 は、 

¥MassHunter¥Library フォルダにイン 

ストールされています。

• 多くの化合物は、NIST11.l ライブラ 

リ検索により同定されます。

• NIST11.l ライブラリがなく、別のラ 

イブラリがある場合は、そのライブ

ラリを選択します。

• 複数のライブラリを選択していて、

［最初のライブラリ一致で停止す

る］を選択した場合、ライブラリ検

索アルゴリズムはリスト中の最初

のライブラリを検索します。化合物

が同定された場合は、そこで停止し

ます。化合物が同定されなかった場

合は、化合物が同定されるか最後の

ライブラリが検索されるまで、次の

ライブラリを順に検索します。

• ユニットマスライブラリの検索ア

ルゴリズムで使用する .L ライブラ  

リを変更するには、ライブラリエ

ディタプログラムを使用します。こ

のプログラムは、Agilent MassHunter 
定量分析プログラムと一緒にイン

ストールされています。このプログ

ラムを開始するには、 

 アイコンをクリックします。 
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検出と同定 2
タスク 12. ライブラリ検索/データベース検索アルゴリズムによる化合物の同定
2 表示ウィンドウを変更します。 a ［表示］>［結果の差］をクリックします。

b ［表示］>［構造式ビューア］をクリッ

クします。

c 必要に応じて［化合物同定結果］ウィ

ンドウのタブをクリックし、ウィンド

ウを表示させます。

d ［化合物リスト］で同定されている化

合物の行をハイライトします。

e [化合物リスト ] ツールバーと [化合物  

同定結果] ウィンドウで、[空の列を非 

表示] ボタン（ ）をクリックします。

f 各化合物をクリックして結果を確認

します。

• 化合物が同定された場合、［式］列

に値が含まれます。

図32 化合物とライブラリ/データベース検索結果

タスク 12. ライブラリ検索アルゴリズムによる化合物の同定

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 12. ライブラリ検索/データベース検索アルゴリズムによる化合物の同定
3 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。

• これらの結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

タスク 12. ライブラリ検索アルゴリズムによる化合物の同定

ステップ 詳細説明 コメント
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検出と同定 2
タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）
タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）

MRM による化合物の検出アルゴリズムは、トリプル四重極からの MRM データ   
内の化合物を同定します。アルゴリズムは、MRM トランジションを使用して化 
合物を検索します。測定メソッドにあるすべての化合物が抽出され、化合物リ
ストに表示されます。化合物は、クロマトグラムの積分結果にもとづき消去さ
れることはありません。MRM トランジションを使用して測定されたデータに使 
用できるアルゴリズムは［MRM による化合物の検出］のみです。データファイ 
ルが MRM データファイルの場合、MRM アルゴリズムはデータファイル内の情   
報を使用します。

タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）

ステップ 詳細説明 コメント

1 Pest - STD 200 MRM.d データファイ     

ルの TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、 

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GC Pesticides デモデータファイルフォ  

ルダの Pest - STD 200 MRM.d データ      

ファイルをクリックします。

c ［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。

• ユーザーインターフェイスは、開い

たデータファイルに応じて、最適な

機能を表示するように自動的に更

新されます。

図33 Pest - STD 200 MRM.d の TIC クロマトグラム

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。
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2 検出と同定  
タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）
3 MRMアルゴリズムを使用して化合

物を検出します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［ターゲット/ 候補化合物スクリーニ

ング］>［MRM による検出］セクショ 

ンを選択します。

b パラメータを確認します。

図34 ［メソッドエディタ］の［MRM による検出］セクションの［積分］タブ

c  をクリックして、データファイル 

に対して［MRM による検出］アルゴ 

リズムを実行します。 
d 必要に応じて、[表示]>[化合物リスト]

コマンドをクリックします。

e 必要に応じて、[化合物同定結果]ウィ

ンドウのタブをクリックして表示し

ます。［メソッドエディタ］ウィンド

ウと同じウィンドウにタブ表示され

ます。

• 定性分析ワークフロープログラム

により、この設定では 28 の化合物  

が検出されます。

4 化合物を確認します。59 ページの 

図 35 を参照してください。

a ［化合物 MS スペクトル結果］ツール  

バーの［リストペインの最大数］で 2 
を選択します。

b ［化合物リスト］ツールバーの［デー

タを含まない列を隠す］ボタン（ ）

をクリックします。

c ［化合物リスト］ウィンドウで最初の

化合物をクリックします。 
d ［化合物リスト］ウィンドウでは、矢

印キーを使用して化合物を切り替え

ることができます。 

• 「データを含まない列を隠す」アル

ゴリズムは、テーブルの第 1 レベル  

に対して実行されます。

タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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検出と同定 2
タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）
5 ［化合物同定結果］ウィンドウの表

示列を変更します。

a テーブルの行を右クリックし、［列の

追加/削除］をクリックします。

b ［すべて選択］をクリックし、［OK］を

クリックします。

c ［化合物リスト］ツールバーの［デー

タを含まない列を隠す］ボタン（ ）

をクリックします。

d 削除する列をクリックします。その列

を右クリックし、［列の削除］をクリッ

クして列を削除します。

e いくつかのウィンドウを閉じます。

• 最初にすべての列を表示してから、

値を含まない列を非表示にすると、

値を含むすべての列のみが表示さ

れます。

• プリカーサイオンが［プリカーサ 

(測定)］列に表示され、プロダクト

イオンが［化合物同定結果］ウィン

ドウの［MRM 検索のプロダクトイ 

オン］列に表示されます。

• ［サンプルテーブル］ウィンドウの

［結果サマリー］列に化合物数が表

示されます。

図35 MRM による検出の結果

タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）
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 [［閉じる］]をクリックします。

• これらの結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

タスク 13. MRM を使用した化合物の検出（MRM のみ）

ステップ 詳細説明 コメント
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検出と同定 2
タスク 14. 積分による化合物の検出
タスク 14. 積分による化合物の検出

積分による化合物の検出アルゴリズムは、積分の結果に基づいて化合物を同定
します。積分によって同定された各ピークに対して、１つずつ化合物が作成さ
れます。

タスク 14. 積分による化合物の検出

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
データファイルの TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、 

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d データ 

ファイルをクリックします。

c ［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。

図36 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d の TIC クロマトグラム

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。
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2 検出と同定  
タスク 14. 積分による化合物の検出
3 ［積分による検出］アルゴリズムを

使用して、化合物を検出します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［化合物の探索］>［積分による検出］

を選択します。

b パラメータを確認します。

• 化合物を検出するクロマトグラム

範囲を選択します。

図37 ［メソッドエディタ］の［積分による検出］セクションの［積分］タブ

c  をクリックして、データファイル 

に対して［積分による化合物の検出］

アルゴリズムを実行します。 
d 必要に応じて、[表示]>[化合物リスト]

コマンドをクリックします。

• 定性分析ワークフロープログラム

により、この設定では 10 の化合物  

が検出されます。

4 化合物を確認します。63 ページの 

図 38 を参照してください。

a ［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。

b ［化合物リスト］ウィンドウで最初の

化合物をクリックします。 

タスク 14. 積分による化合物の検出

ステップ 詳細説明 コメント
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検出と同定 2
タスク 14. 積分による化合物の検出
c ［化合物リスト］ウィンドウでは、矢

印キーを押して化合物を切り替える

ことができます。 

図38 積分による検出の結果

5 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 結果を保存するかどうか尋ねられた

ら、［いいえ］をクリックします。

c ［閉じる］をクリックします。

• これらの結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

タスク 14. 積分による化合物の検出

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 15. フラグメントによる検出

   

 

タスク 15. フラグメントによる検出

全イオン MS/MS モードで測定された LC/MS TOF 、Q-TOF データでは、化学式   
による検出アルゴリズムによりフラグメントの確認ステップがサポートされま
す。このステップでは、分子イオンと共溶出し、また、その化合物のライブラ
リスペクトルでのフラグメントイオンによって示唆されている、高エネルギー
スペクトル中のフラグメントイオンを探すことで、アルゴリズムは化合物の同
定を確認します。

フラグメントによる検出は、主にフラグメントイオンが見られ、通常、分子イ
オンの出現が少ない、高エネルギースペクトルのみを含む GC/Q-TOF EI データ   
の特性に合わせて調整されるアルゴリズムです。このアルゴリズムは、まずア
バンダンスと m/z 値に基づいて EI-MS スペクトルライブラリから「n」個のフ   
ラグメントイオンを選択します（m/z の大きいフラグメントイオンを優先しま 
す。大きい方が、より多くの構造情報が含まれるためです）。次に、ライブラリ
で指定したターゲット リテンションタイムの時間幅で、これらのイオンのクロ 
マトグラムを抽出し、クロマトグラムのターゲットピークのリストを作成しま
す。さらに、RT ごとに一団となっているピークのグループを検出し、リファレ 
ンスイオンと確認フラグメントイオンを選択します。分子イオンが存在する場
合、分子イオンがリファレンスイオンになる可能性はあります。次に、クロマ
トグラムの選択したピークの共溶出の程度を計算します。設定した数以上のイ
オンで、設定されたスレッショルドを超える共溶出スコアを持っていると、ター
ゲット化合物は「確認」されたことになります。

すべての場合において、「補正 HighE（高エネルギー）スキャン」が生成されま 
す。これにはリファレンスイオンと確認フラグメントイオンのみ（オプション
で、減算式の注釈）が表示されます。

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント

1 Tomato_spiked.D データファイルの 
TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、 

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GCMS Pesticide デモデータファイル  

フォルダの Tomato_spiked.d データ  

ファイルをクリックします。

c ［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。

• GC/QQQ データの作業では、一般ワー 

クフローを使用します。

• GC/Q-TOF データの作業では、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が

使用できます。
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検出と同定 2
タスク 15. フラグメントによる検出
図39 Tomato_spiked.d の TIC クロマトグラム

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

• ［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。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 GCQTOF_Pesticide_Example.m メソッ 

ドファイルを読み込みます。

a ［メソッド］>［開く］をクリックします。

b GCQTOF_Pesticide_Example.m メソッド 

を選択し、［開く］をクリックします。

c プログラムの左下隅にある［メソッド

エディタ］タブをクリックします。

d ［ターゲット / 候補化合物スクリーニ

ング］>［フラグメントによる検出］の

［ターゲットソース］でエラーが発生

した場合は、パスを修正します。

• このメソッドは、 

¥¥MassHunter¥methods¥B.08.00 フォ 

ルダにあります。

• メソッドを読み込んだときに青色

の三角形が表示されても、この時点

では無視します。

• 赤いエラーが表示されたら、問題を

解決してください。

4 メソッドを 
iii_GCQTOF_Pesticide_Example.m 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 iii_GCQTOF_Pesticide_Example.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、メソッドの

値が変更されたことを示す青色三

角形がすべて消えることを確認し

ます。

5 ［フラグメントによる検出］のパラ

メータを確認します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［ターゲット/ 候補化合物スクリーニ

ング］>［フラグメントによる検出］セ

クションを選択します。

b ［ターゲットソース］タブをクリック

します。

c PCDL フォルダで Pesticide_Example.cdb  
ライブラリを選択します。

d ［一致の許容誤差］タブをクリックし

ます。

e ［m/z 候補］に対して［対称(ppm)］を 

選択し、値を確認します。

f ［EIC 抽出範囲の制限］チェックボック 

スをオンにし、［対称］を選択した後、

［予測リテンションタイム］に 1.0 を  

入力します。

• このデモメソッドでは、これらの値

は既に設定されています。

• ［m/z 候補］に対して選択する値は、 

測定メソッドを高分解能モードで

実行しているか、デュアルゲイン

モードで実行しているかによって

異なります。

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 15. フラグメントによる検出
図40 ［フラグメントによる検出］セクションの［ターゲットソース］タブと［一致の 
許容誤差］タブ

g ［フラグメントオプション］タブをク

リックします。

h ［スペクトルライブラリのみを使用す

る］をクリックし、［スペクトルライ

ブラリから使用するイオンの数］に 7 
を入力します。

i ［RT 差］に 0.2 を入力します。

• イオン数が多いほど特異性が高ま

り、結果の信頼性が向上しますが、

プログラムの分析時間が長くなり

ます。

• ［RT 差］の推奨範囲は 0.1 ～ 0.2 で     

す。この値は、リファレンスイオン

のリテンションタイムシフトに許

容される差です。リファレンスイオ

ンは、定性ワークフロープログラム

によって自動的に選択されます。

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 15. フラグメントによる検出
j ［S/N 比］チェックボックスをオフに 

します。

k ［共溶出スコア］に 70 を入力します。

l ［最小確認フラグメント数］をクリッ

クし、1 を入力します。

• ［S/N 比］チェックボックスをオン 

にすると、偽陰性を生成する確率が

高くなります（比が低すぎる場合）。

• 推奨開始値は 1 ～ 3 です。1 を設定     

するには、2 つの適格と判定された 

イオン（リファレンスイオンと適格

と判定されたイオン）が必要です。

• その他のタブの値は変更せずにそ

のままにします。

図41 ［フラグメントによる検出］セクションの［フラグメントオプション］タブ

6 ［フラグメントによる検出］アルゴ

リズムを実行します。

•  をクリックして、データファイル 

に対して［フラグメントによる検出］

アルゴリズムを実行します。

• ［検出］>［フラグメントによる検出］

をクリックします。

• 定性ワークフロープログラムによ

り、これらのパラメータ値では 5 つ  

の化合物が検出されます。

7 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。

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 15. フラグメントによる検出
8 化合物を確認します。図 42 を参照  

してください。

a ［化合物同定結果］タブをクリックし

ます（表示されていない場合）。

b ［構造式ビューア］ウィンドウを閉じ

ます。

c ［表示］>［化合物フラグメントスペク

トル結果］をクリックします。

d 化合物リストウィンドウで、削除する

列のヘッダーを右クリックし、［列の

削除］をクリックします。

• 化合物リストウィンドウで化合物

を選択すると、他のウィンドウに結

果が表示されます。

図42 フラグメントによる検出の結果

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 15. フラグメントによる検出
e クリックするか、矢印キーを押して化

合物リストの化合物を変更し、化合物

を 1 つずつ確認します。

f ［化合物同定結果］ウィンドウで、情

報を確認します。

g 行の先頭にある矢印アイコンをク

リックして、テーブルのレベルを展開

します。テーブルのレベルが展開され

ると、 - アイコンに変わります。

• テーブルの最初のレベルには、実行

したすべての同定アルゴリズムの

サマリー情報が表示されます。

• レベル 2（青色）には、総合スコア 

を算出するために使用された個別

のスコアが示されます。この行は、

分子イオンが見つかった場合にの

み表示され、ターゲット化合物の予

測質量、RT、同位体分布と分子イオ

ンの一致の程度を示します。

• 一番下のテーブルにフラグメント

イオンとその共溶出スコアが表示

されます。ここには、フラグメント

イオンが確認されているかどうか

も示されます。

図43 化合物同定結果ウィンドウ

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 15. フラグメントによる検出
h ［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。

i ［共溶出プロット］ペインが表示され

ていることを確認します。

j クロマトグラムが重ね描きされてい

ることを確認します。ツールバーのア

イコンは以下のように設定されてい

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が表示され

ます。

• フラグメントイオンが化合物とど

れだけ近接して共溶出したかを表

示する、［共溶出プロット］も表示

されます。参照用に、Y = 1 の直線が   

黒で表示されます。値が 1 であるこ  

とは、クオリファイアイオンの共溶

出が、リファレンスイオン クロマト 

グラムと正確に一致することを示

します。比が 1 に近づくほど、クオ  

リファイアイオンとリファレンス

イオンの共溶出が近接しています。

図44 化合物同定結果ウィンドウ

9 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 結果を保存するかどうか尋ねられた

ら、［いいえ］をクリックします。

• これらの結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

タスク 15. フラグメントによる検出

ステップ 詳細説明 コメント

共溶出プロット

各フラグメントイオンとリ
ファレンスイオンのクロマ
トグラム
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タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索
タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索

このタスクでは、まず GC/Q-TOF データファイルからのピークスペクトルの積  
分と抽出を行います。MassHunter 定性分析ナビゲータプログラムを使用しま 
す。次に、各ピークスペクトルに対する化学式を作成します。

タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d
データファイルの TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、

［MassHunter Qualitative Navigator］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d データ 

ファイルをクリックします。

c ［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。

• ［結果データの読み込み］チェック

ボックスが使用できない場合、デー

タファイルには結果が保存されて

いません。結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

• 一般ワークフローが読み込まれます。

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 ピークスペクトルを積分して抽出

します。

a ［表示］>［メソッドエディタ］をク

リックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウの［ク

ロマトグラム］>［積分 (MS)］セクショ 

ンをクリックします。

c ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。

d ［ピーク高さ］ボタンをクリックします。

e ［相対高さ］チェックボックスをオン

にします。

f [クロマトグラム]>[ピークスペクトル

の積分と抽出]をクリックします。
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タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索
4 ピークスペクトル１～４に対して

ライブラリ検索を実行します。

a ［データナビゲータ］ウィンドウで［ス

ペクトル］をクリックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［スペクトルの同定］>［同定ワークフ

ロー］をクリックします。

c ［ライブラリ / データベース検索によ

る同定］チェックボックスをオンにし

ます。

d demo.l の［スコア (rev)］に 50 を入力し    

ます。

e ［スペクトルの同定］>［ライブラリ検

索設定］セクションを選択します。

f ［ピークフィルタ］タブをクリックし

ます。

g ［ピークフィルタ］タブの［絶対高さ］

チェックボックスをオフにします。

h ［メソッドエディタ］で、［スペクトル

の同定］>［化学式の作成］をクリッ

クします。

i ［フラグメントの式］タブをクリック

します。

j [スペクトルピークに式の注釈を表示 ]
チェックボックスをオンにします。

k メインメニューで［同定］>［ライブ

ラリ/DB でスペクトルを検索］をク 

リックします。

l ［メソッドエディタ］ウィンドウを閉

じます。

• 複数のライブラリおよびデータ

ベースを［同定ワークフロー］に含

めることができます。

• ［すべてのライブラリ / データベー

スを検索する］をクリックすると、

アルゴリズムは、すべてのライブラ

リから一致するものを返します。

• ［スペクトルの同定］>［化学式の作

成］セクションの［フラグメントの

式］タブの［スペクトルピークに式

の注釈を表示］チェックボックスを

オンにした場合、［同定］>［ライブ

ラリ/DB でスペクトルを検索］をク 

リックすると、［MS スペクトル結

果］ウィンドウのスペクトルにピー

ク注釈が追加されます。 
• ［スコア (fwd)］は、Forward 検索スコ  

アの最小値です。［スコア (rev)］は、 

Reverse 検索スコアの最小値です。

5 表示されている列を変更します。 a [スペクトル同定結果] 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。［列の追加/削除］ダイ

アログボックスで、表示したい列の

チェックボックスをオンにします。

［OK］をクリックします。

b ［スペクトル同定結果］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。

タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索
6 結果を確認します。 • ［MSスペクトル結果］ウィンドウのピー

クの上に表示されている化学式とイオ

ン種を確認します。

• データナビゲータにフォーカスが

ある場合は、上下の矢印キーを押し

てスペクトル間を移動できます。

• 注釈が表示されたフラグメントイ

オン（緑）とその他のイオン（この

場合は赤）の 2 色表示は、フラグメ  

ント注釈がオンの場合にのみ見ら

れます。緑しか表示されていない場

合、2 つの色を表示するには、スペ 

クトルの色を変更します（［編集］>
［色の選択］をクリックします）。

図45 １番目のピークスペクトルに対するライブラリ検索と化学式作成の結果

タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索

ステップ 詳細説明 コメント
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7 [MSピーク 1] ウィンドウで各スペ 

クトルの結果を確認します。

a [表示] > [MSスペクトルピークリスト  

1] をクリックします。

b 右クリックして［列の追加 / 削除］を

クリックします。

c 図 46 に示されている列が [表示   

する列 ] リストに存在することを確認 

します。

d [イオンタイプ] 列で並べ替えます。

e イオンタイプがフラグメントイオン

の場合、[MSスペクトル結果] ウィンド 

ウの各ピークの化学式とイオン種は

緑で表示されます。

• [イオンタイプ] は、分子イオン、フ 

ラグメントイオン、または空白です。

フラグメントイオンの場合、[ニュー

トラルロスの式] 列と [ニュートラル  

ロスの質量] 列に、分子イオンからそ 

のイオンに至るために使用された化

学式と質量が表示されます。[式 & イ  

オン種] には、そのイオンの化学式と 

イオン種が表示されます。

図46 ［MSピーク1］テーブルでの［イオンタイプ］、［ニュートラルロスの式］、 

［ニュートラルロスの質量］、［式 & イオン種］列の表示

8 （オプション）データファイルを閉

じます。

• 結果の保存方法を学習するには、

次のタスクに進んでください。

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 [閉じる]をクリックします。

• これらの結果を保存する方法につ

いては、75 ページの「タスク 17. 結   

果の保存」を参照してください。

タスク 16. ライブラリでマススペクトルを検索

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 17. 結果の保存
タスク 17. 結果の保存

このタスクでは、現在のデータファイルの結果を保存します。

タスク 17. 結果の保存

ステップ 詳細説明 コメント

1 現在のデータファイルの結果を保

存してデータファイルを閉じます。

a ［ファイル］>［結果の保存］をクリッ

クします。

b ［ファイル］>［データファイルを閉じ

る］をクリックします。

• データファイルとともに保存でき
る結果は１組だけです。現在のデー
タファイルにすでに結果が保存さ
れている場合、［ファイル］>［結果
の保存］をクリックするとこれらの
結果は上書きされます。

2 データファイルを開き、結果を読

み込みます。

a ［ファイル］>［データファイルを開く］
をクリックします。［データファイルを
開く］ダイアログボックスが開きます。

b データファイルを選択します。この例
では、データファイル 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d を選択 
します。

c ［結果データの読み込み］チェック
ボックスをオンにします。

d ［開く］ ボタンをクリックします。

図47 [データファイルを開く] ダイアログボックス

[結果データの読み込み] チェックボックスを 
オンにします。
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タスク 17. 結果の保存
3 結果を確認します。 a ［スペクトル同定結果］ウィンドウを

クリックします。

b 結果を確認します。

図48 １番目のピークスペクトルに対するライブラリ検索と化学式作成の結果

4 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 結果を保存するかどうか尋ねられた

ら、［いいえ］をクリックします。

タスク 17. 結果の保存

ステップ 詳細説明 コメント
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タスク 17. 結果の保存
5 データファイルをもう一度開きま

す。結果は読み込みません。

a ［ファイル］>［開く］をクリックしま

す。［データファイルを開く］ダイア

ログボックスが開きます。

b データファイルを選択します。この例

では、データファイル 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d を選択 

します。

c ［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。

d [開く] ボタンをクリックします。

• 結果を読み込まない場合、データ

ファイルを開いたときにデフォル

トで TIC が開かれます。

図49 １番目のピークスペクトルに対するライブラリ検索と化学式作成の結果

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 [いいえ] をクリックします。

タスク 17. 結果の保存

ステップ 詳細説明 コメント
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2 検出と同定  
タスク 17. 結果の保存
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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
GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド
実習3
ワークフロー、エクスポート、
および印刷

タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフロー
の設定と実行   79

タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの設定と
実行   83

タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と
実行   87

タスク 21. CEF ファイルのエクスポート   90

タスク 22. 解析レポートの印刷   93

タスク 23. 化合物レポートの印刷   97

これらのタスクでは、ワークフローの設定および実行方法を学習します。 

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。

タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニング
ワークフローの設定と実行

定性分析ワークフロー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。GC/MS の場合、Default-GCMS.m メソッドから始めるのが最適  
です。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 メソッドまたは Default-GCMS.m  
メソッドを上書きすることはできません。
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行
定性分析ナビゲータプログラムでは、カスタムワークフローのみ実行できます。
定性分析ワークフロープログラムでは、任意のワークフローを実行できますが、
カスタムワークフローの一部の処理は実行できません。化合物検出パラメータ
は、定性ワークフロープログラムでのみ編集できます。このタスクでは、定性
ワークフロープログラムを使用します。

タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 Tomato_spiked.d データファイルの 

TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、 

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GCMS Pesticide デモデータファイル 

フォルダの Tomato_spiked.d データ  

ファイルをクリックします。

c ［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。

• GC/MRM データファイルには、 
［ターゲット/候補化合物スクリー
ニング］または［カスタム］ワーク
フローを使用できます。

• GC/TOF および GC/Q-TOF ファイル   
には、［ターゲット / 候補化合物ス
クリーニング］、［化合物の探索］、

［カスタム］ワークフローを使用で
きます。

• ［カスタム］を選択した場合は、一
部の処理は定性ワークフロープロ
グラムでは実行できません。

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。
c Default-GCMS.m を選択します。
d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 ターゲット/候補化合物スクリー 

ニングワークフローを実行するメ

ソッドを設定します。 
• default_GC.csv をターゲットとし 

て選択します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［自動化メソッド］>［ワークフロー］

を選択します。

b ［ターゲット/候補化合物スクリーニン

グ］をワークフローとして選択します。

c 必要に応じて［化合物検出］アルゴリ

ズムを選択します。この例では、［フ

ラグメントによる検出］のみがオプ

ションとしてあります。

d ［Pesticide_Example.cdb］を［ターゲッ

トソース］として選択します。

e ［確認できた化合物のみレポートする］

チェックボックスをオンにします。

• 開いているデータファイルが 
GC/Q-TOF または GC/TOF データ   
ファイルだけの場合、［ターゲット
/候補化合物スクリーニング］ワー
クフローの［化合物検出］アルゴリ
ズムのオプションとして利用でき
るのは［フラグメントによる検出］
のみです。

• 開いているデータが MRM データ  
ファイルだけの場合、［ターゲット/
候補化合物スクリーニング］ワーク
フローの［化合物検出］アルゴリズ
ムのオプションとして利用できるの
は、［MRM による検出］のみです。

• ［自動化メソッド］>［ワークフロー］
セクションの［ターゲットソース］
を更新すると、［ターゲット/候補化
合物スクリーニング］>［フラグメ
ントによる検出］>［ターゲットソー
ス］タブの［ターゲットソース］も
更新されます。
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行
図50 ［自動化メソッド］>［ワークフロー］セクション

4 ワークフローをテストして、5 つの 

化合物が検出および確認できたこ

とを確かめます。

• ［メソッドワークフロー実行］アイコン

 をクリックします。［メソッド］> 
［メソッドワークフロー実行］をクリッ

クすることもできます。 

• ［メソッド］>［自動化メソッドの実

行(ワークフロー +レポート)］をク

リックすると、まずメソッドワーク

フローが実行され、次にレポートが

作成されます。

5 メソッドを iii_GCexercise1 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 iii_GCexercise1.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、メソッドの

値が変更されたことを示す青色三

角形がすべて消えることを確認し

ます。

• ［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。

タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

［ターゲット/候補化合物スクリーニ
ング］セクションのパラメータは変更
できます。

［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、エクスポート、および印刷  
タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行
6 結果を確認します。 a ［構造式ビューア］ウィンドウを閉じ

ます。

b ［表示］>［化合物フラグメントスペク

トル結果］をクリックします。

c 必要に応じて、［化合物 クロマトグラ 

ム結果］ウィンドウで［重ね描き］ア

イコン  をクリックします。 
d ［化合物リスト］ウィンドウで 2 番目の  

化合物をクリックします。

e 他の化合物を確認し、結果を調べます。

f データファイルを閉じます。

• 化合物重ね描きモードがオンに

なっています。［サンプルクロマト

グラム結果］ウィンドウの赤いクロ

マトグラムは、2 番目の化合物の化 

合物クロマトグラムです。

図51 ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの実行後

タスク 18. ターゲット/候補化合物スクリーニングワークフローの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの設定と実行
タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの
設定と実行

このタスクでは、化合物の探索ワークフローを実行する定性分析メソッドを設
定します。このワークフローでは、選択した化合物検出アルゴリズムと同定ア
ルゴリズムが実行されます。

定性分析ナビゲータプログラムでは、カスタムワークフローのみ実行できます。
定性分析ワークフロープログラムでは、任意のワークフローを実行できますが、
カスタムワークフローの一部の処理は実行できません。化合物検出パラメータ
は、定性ワークフロープログラムでのみ編集できます。このタスクでは、定性
ワークフロープログラムを使用します。

タスク 19. GC/Q-TOF 化合物スクリーニングワークフローによるメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
データファイルの TIC を開きます。

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 GCMS Pesticide デモデータファイル 

フォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d をク 

リックします。

c ［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。

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの設定と実行
3 化合物の探索ワークフローを実行

するメソッドを設定します。 
a ［メソッドエディタ］ウィンドウで、

［自動化メソッド］>［ワークフロー］

をクリックします。

b ［化合物の探索］をワークフローとし

て選択します。

デフォルトでは、［化合物検出］アルゴ

リズムは［化合物検出の自動選択］で、

［ライブラリ／データベース検索によ

る同定］がオンになっています。デフォ

ルトでは、［化学式の作成による同定］

の選択はオフになっています。

• 化合物検出の自動選択では、分析対

象のデータファイルのタイプに基

づいて、使用可能な化合物検出アル

ゴリズムの中から最適なアルゴリ

ズムが選択されます。

• 2 つのライブラリ/データベースファ 

イルがこのメソッドのテーブルに

表示されています。

図52 ワークフローが化合物の探索の場合の［自動化メソッド］>［ワークフロー］ 

セクション

4 メソッドを iii_GCexercise2 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 iii_GCexercise2 と入力します。

c ［保存］ボタンをクリックします。

タスク 19. GC/Q-TOF 化合物スクリーニングワークフローによ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、エクスポート、および印刷 3
タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの設定と実行
5 ワークフローをテストします。 a ［メソッドワークフロー実行］アイコ

ン  をクリックして、ワークフロー  

を実行します。［メソッド］>［メソッ

ドワークフロー実行］をクリックする

か、［メソッド］>［自動化メソッドの

実行(ワークフロー +レポート)］をク

リックすることもできます。 
b 結果を確認します。26 の化合物が検出 

され、アバンダンスが最も高い 4 つの  

化合物が同定されました。この情報

は、サンプルテーブルの［結果サマ

リー］列に表示されます。

• メソッドを測定ワークフローの一部

として実行すると、ワークフローが

実行され、レポートが作成されます。

• メソッドを設定したら、［実行］ボタ

ンをクリックします。［化合物検出］

アルゴリズムが実行されます。精密

質量データベース検索とスペクトル

ライブラリの一致確認を組み合わせ

て使用することにより、すべての化

合物の同定も実行されます。

図53 化合物スクリーニングワークフローの実行結果

タスク 19. GC/Q-TOF 化合物スクリーニングワークフローによ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、エクスポート、および印刷  
タスク 19. 化合物の探索ワークフローによるメソッドの設定と実行
6 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 19. GC/Q-TOF 化合物スクリーニングワークフローによ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、エクスポート、および印刷 3
タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と実行
タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と
実行

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。処理のリストは、定性ナビゲータプログラムと定性ワー
クフロープログラムで異なります。

定性分析ナビゲータプログラムでは、カスタムワークフローのみ実行できます。
定性分析ワークフロープログラムでは、任意のワークフローを実行できますが、
カスタムワークフローの一部の処理は実行できません。化合物検出パラメータ
は、定性ワークフロープログラムでのみ編集できます。このタスクでは、定性
分析ナビゲータプログラムを使用します。

タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と実行

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
データファイルの TIC を開きます。

a プログラムが開いていない場合、 
［MassHunter Qualitative Navigator］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d データ 
ファイルをクリックします。

c ［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。

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。
c Default-GCMS.m を選択します。
d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 処理をカスタムワークフローに追

加します。

a 必要に応じて［表示］>［メソッドエ
ディタ］をクリックします。

b ［メソッドエディタ］ウィンドウで、
［自動化メソッド］>［ワークフロー］
を選択します。

c ［ワークフロー］として［カスタム］を
選択します。
デフォルトでは、カスタムワークフ
ローは、追加クロマトグラムを抽出
し、ピークスペクトルを積分および抽
出し、選択されたスペクトルを同定し
ます。

• 処理は、実行する処理リストに示さ

れている順序で実行されます。リス

トの項目の順序は、［オプション］

タブの矢印ボタンを使用して変更

できます。
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド 87



3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と実行
4 ［選択スペクトルの同定］処理のパ

ラメータを確認します。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで［ス

ペクトルの同定］>［同定ワークフ

ロー］セクションをクリックします。

b パラメータを確認します。

c ［データベース検索設定］タブをク

リックします。

d パラメータを確認します。

e ［ライブラリ検索設定］タブをクリッ

クします。

f パラメータを確認します。

• ［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。

5 メソッドを iii_GCexercise3 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 iii_GCexercise3 と入力します。

c ［保存］ボタンをクリックします。

6 カスタムワークフローをテストし

ます。

a ［メソッドエディタ］ウィンドウで［自

動化メソッド］>［ワークフロー］セ

クションをクリックします。

b ［メソッドワークフロー実行］アイコ

ン  をクリックし、データファイル  

でワークフローを実行します。［メ

ソッド］>［メソッドワークフロー実

行］をクリックすることもできます。

タスク 20. カスタムワークフローによ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、エクスポート、および印刷 3
タスク 20. カスタムワークフローによるメソッドの設定と実行
7 結果を確認します。 a ［スペクトル同定結果］タブをクリッ

クして、［スペクトル同定結果］ウィ

ンドウを表示します。このウィンドウ

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。

b 9.2 分のスペクトルをクリックします。

c [表示] > [結果の差] をクリックします。

d [表示] > [構造式ビューア] をクリック   

します。

e 結果を確認します。

• カスタムワークフローを実行した

場合、［自動化メソッドの実行(ワー

クフロー +レポート )］をクリック

すると、レポートが作成されます。 
• ［スペクトル差異結果］ウィンドウ

は［MSスペクトル結果］と同じウィ

ンドウにタブ表示されます。 

図54 定性分析ナビゲータプログラムでのカスタムワークフローの実行結果

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 20. カスタムワークフローによ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、エクスポート、および印刷  
タスク 21. CEF ファイルのエクスポート

 
    
タスク 21. CEF ファイルのエクスポート

化合物情報を記録した CEF ファイルをエクスポートできます。この CEF ファ   
イルは、MassHunter Mass Profiler や Mass Profiler Professional などの他のプ   
ログラムにインポートできます。CEF ファイルは、MassHunter 定性ワークフ  
ロープログラムからのみエクスポートできます。

タスク 21. CEF ファイルのエクスポート 

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
データファイルを開きます。

a プログラムが開いていない場合、

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GCMS Pesticide フォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d をク 

リックします。

c ［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。

d ［開く］をクリックします。

• CEF ファイルは、対話形式、または 

［自動化メソッドの実行 ( ワークフ

ロー +レポート )］の実行時にエク

スポートできます。

2 ユーザーインターフェイスをコン

フィグレーションします。

a ［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。

b [メソッド] > [開く] をクリックします。

c Default-GCMS.m を選択します。

d ［OK］をクリックします。

• これらの例では、Default-GCMS.m メ 

ソッドから始めます。

3 化合物を検出します。 • 化合物検出アルゴリズムを実行しま

す。たとえば、［検出］>［Molecular
Featureによる検出］をクリックします。

• CEF ファイルを使用して化合物がエ 

クスポートされます。 
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 21. CEF ファイルのエクスポート
4 CEF ファイルをエクスポートします。 a ファイルを対話的にエクスポートす
るには、[ファイル] > [エクスポート]  
> [CEF形式] をクリックします。

b ［すべての結果］オプションをクリッ
クします。

c エクスポートファイルの保存先を選
択します。

d [OK]をクリックします。

• CEF ファイルは、Mass Profiler 
Professional ソフトウェアや 
MassHunter Mass Profiler ソフトウェ   

アにインポートできます。

図55 [CEFエクスポートオプション] ダイアログボックス

5 CEF ファイルをエクスポートする 

メソッドを編集します。

a ［メソッドエディタ］タブをクリック
して、［メソッドエディタ］ウィンド
ウを表示します。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。

b ［自動化メソッド］>［エクスポート］
をクリックします。

c ［CEF］チェックボックスをオンにします。
d このセクションで他のパラメータを

確認します。

• 結果は複数のフォーマットでエク

スポートできます。

• 一部のアルゴリズムについては、エ

クスポートパラメータを変更でき

ます。CEF ファイルをエクスポート 

する場合は、追加パラメータを指定

しません。

図56 ［メソッドエディタ］ウィンドウの［自動化メソッド］>［エクスポート］セクション

タスク 21. CEF ファイルのエクスポート （続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 21. CEF ファイルのエクスポート
6 自動化メソッドの実行 ( ワークフ

ロー +レポート )アルゴリズムを実

行します。

a ［自動化メソッド］>［ワークフロー］

をクリックします。

b ［メソッド］>［自動化メソッドの実行

(ワークフロー +レポート)］をクリッ

クします。実行アイコン  矢印をク  

リックして、データファイルでワーク

フローを実行することもできます。

• ［自動化メソッドの実行 ( ワークフ

ロー +レポート)］を実行すると、以

下のアルゴリズムが実行されます。

• メソッドワークフロー

• 追加クロマトグラムの抽出

• レポートの作成

• エクスポート結果

図57 ［自動化メソッド］>［ワークフロー］セクションの実行オプションの表示。

7 メソッドを iii_GCexercise4 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 iii_GCexercise4 と入力します。

c ［保存］ボタンをクリックします。

タスク 21. CEF ファイルのエクスポート （続き）

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 22. 解析レポートの印刷
タスク 22. 解析レポートの印刷

定性分析ナビゲータプログラムで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、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 22. 解析レポートの印刷 

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d が 

読み込まれていなければ、この

データファイルを開き 87 ページの  

「タスク 20. カスタムワークフロー  

によるメソッドの設定と実行」で

作成した iii_GCexercise3.m メソッ  

ドのワークフローを実行します。

a プログラムが開いていない場合は、

［MassHunter Qualitative Navigator］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d データ 

ファイルをクリックします。

c ［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。

d [現在のメソッドを使用 ] ボタンをク 

リックして [開く] をクリックします。

e ［メソッド］>［メソッドワークフロー

実行］をクリックします。

• 87 ページの「タスク 20. カスタム   

ワークフローによるメソッドの設

定と実行」を完了している場合、現

在のメソッドは iii_GCexercise3.m に  

なっています。このメソッドは、追

加クロマトグラムを抽出し、ピーク

スペクトルを積分および抽出し、選

択されたスペクトルを同定するよ

うに設定されています。

• 解析レポートには、積分情報とスペ

クトル情報が含まれます。スペクト

ルを同定したら、このレポートにそ

の情報を含めることができます。

2 メソッドの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

クボックスをオフにします。

a ［表示］>［メソッドエディタ］をク

リックします。

b [ メソッドエディタ ] ウィンドウで [ レ
ポート]>[解析レポート]をクリックし

ます。

c 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。

d 印刷しない項目のチェックボックス

をオフにします。

• 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。 
• ［自動化メソッド］>［レポート］を

クリックして、レポートパラメータ

を設定することもできます。ここで

行った変更は［レポート］セクショ

ンに反映されます。逆の場合も同じ

です。

• 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。
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 22. 解析レポートの印刷
図58 ［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

3 テンプレートパラメータを確認し

ます。

a [メソッドエディタ]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 （オプション）異なる解析レポートテ

ンプレートを選択します。

• さまざまなレポートテンプレート

を使用できます。これらのテンプ

レートにはさまざまな情報が含ま

れています。

図59 ［メソッドエディタ］ウィンドウの［共通レポートオプション］>［テンプレート］タブ

タスク 22. 解析レポートの印刷 （続き）

ステップ 詳細説明 コメント

Microsoft Excel レポートを使用するか、PDF レ  
ポートを使用するか選択できます。

［Microsoft Excel レポートを使用する］をク  
リックした場合、さらに、さまざまなテンプ
レートを選択できます。Excel を使用して選択 
したテンプレートを変更することができま
す。テンプレートの変更方法の詳細について
は、レポートデザイナのオンラインヘルプを
参照してください。
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 22. 解析レポートの印刷
4 レポートを印刷します。 a 以下のいずれかの方法で、レポートを
印刷します。
• 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］のいずれかのオプ

ションをクリックします。
c （オプション）［データファイルごとに

個別のレポート］チェックボックスを
オンにします。

d ［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。

e ［印刷プレビュー］チェックボックス
をオンにします。

f ［OK］ボタ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。

• [メソッド] > [自動化メソッドの実  

行(ワークフロー +レポート)] をク 

リックすると、メソッドワークフ

ローが実行されます。次に、追加

クロマトグラムが抽出され、レ

ポートが印刷されます。最後に、エ

クスポートファイルが作成されま

す（［自動化メソッド］>［エクス

ポート］セクションで選択されて

いる場合）。

図60 ［解析レポートの印刷］ダイアログボックス

タスク 22. 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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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 22. 解析レポートの印刷
g レポートを確認します。

h 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。

図61 解析レポートのプレビュー

タスク 22. 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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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 23. 化合物レポートの印刷
タスク 23. 化合物レポートの印刷

化合物レポートを印刷する際には、以下の手順を実行します。定性ワークフロー
プログラムから化合物レポートを印刷します。

タスク 23. 化合物レポートの印刷

ステップ 詳細説明 コメント

1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d が 

読み込まれていなければ、この

データファイルを開き 83 ページの  

「タスク 19. 化合物の探索ワークフ  

ローによるメソッドの設定と実

行」で作成した iii_GCexercise2.m 
メソッドのワークフローを実行し

ます。

a プログラムが開いていない場合、

［MassHunter Qualitative Workflows］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 GC デモデータファイルフォルダの 
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d データ 

ファイルをクリックします。

c ［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。

d [現在のメソッドを使用 ] ボタンをク 

リックして [開く] をクリックします。

• 83 ページの「タスク 19. 化合物の探   

索ワークフローによるメソッドの

設定と実行」を完了している場合、

現在のメソッドは iii_GCexercise2.m 
になっています。このメソッドの

ワークフローは化合物の探索です。

化合物検出アルゴリズムが自動的

に選択され、［ライブラリ / データ

ベース検索による同定］オプション

が選択されます。

2 ワークフローを実行します。

• 化合物レポートには化合物テー

ブルが含まれます。

• ［メソッド］>［メソッドワークフロー

実行］をクリックします。

• 化合物検出アルゴリズムが自動的

に選択されます。

• ライブラリ/データベース検索アル

ゴリズムが化合物に対して実行さ

れます。

3 選択したテンプレートを確認し

ます。

• 別のテンプレートを選択する場

合は、選択されているワークフ

ローを理解し、どのレポートテン

プレートのパラメータを変更す

るか知っている必要があります。

• [Microsoft Excel レポートを使用  

する] をクリックすると、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。

a ［メソッドエディタ］で、［自動化メ

ソッド］>［レポート］をクリックし

ます。

b ［テンプレート］タブをクリックします。

c （オプション）［ターゲットスクリーニ

ングレポートのテンプレート］とし

て、別のレポートテンプレートを選択

します。

d （オプション）［化合物の探索レポート

のテンプレート］として、別のレポー

トテンプレートを選択します。

e （オプション）［サンプル純度レポート

のテンプレート］として、別のレポー

トテンプレートを選択します。

f （オプション）［化合物レポートのテン

プレート］として、別のレポートテン

プレートを選択します。

• 化合物レポートを印刷する場合に

使用できるレポートテンプレート

は、現在のワークフローによって異

なります。

• ターゲットスクリーニングレポー

トのテンプレートは、ターゲット/
候補化合物スクリーニングワーク

フローで使用されます。

• 化合物の探索レポートのテンプ

レートは、化合物の探索ワークフ

ローで使用されます。

• 化合物レポートのテンプレートは、

カスタムワークフローで使用され

ます。

• 現在のワークフローは、［自動化メ

ソッド］>［ワークフロー］セクショ

ンで選択されます。
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 23. 化合物レポートの印刷
4 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 ［コンテンツ］タブをクリックします。

b ［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 表示されている場合、［MS/MSスペク

トルの表示］チェックボックスをオフ

にします。

d 表示されている場合、［MS/MSピーク

テーブルの表示］チェックボックスを

オフにします。

• 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。

• 開いているデータファイルに MS 
データしか含まれていない場合は、

［化合物スペクトル（MS/MS）］セ

クションは表示されません。

• GC/MS データの場合、［化合物クロ 

マトグラムの重ね描き］チェック

ボックスをオフにします。

図62 [メソッドエディタ] の [化合物レポート]セクション

タスク 23. 化合物レポートの印刷

ステップ 詳細説明 コメント
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ワークフロー、エクスポート、および印刷 3
タスク 23. 化合物レポートの印刷
5 レポートを印刷します。 a ［ファイル］>［印刷］>［化合物レポー
ト］をクリックします。 ［レポートの 
印刷］アイコン  をクリックして化  
合物レポートを印刷する場合、レポー
トはすぐに印刷されます。

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。

図63 化合物レポートの [印刷プレビュー ] ウィンドウ

6 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 23. 化合物レポートの印刷

ステップ 詳細説明 コメント
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3 ワークフロー、エクスポート、および印刷  
タスク 23. 化合物レポートの印刷
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4 
定性分析ナビゲータプログラム

 

定性分析ナビゲータプログラム

主要な機能

定性分析 ナビゲータプログラムを初めて開いたとき、3 つのパートが表示され  
ます。(1) メニューバー (2) ツールバー (3) メインウィンドウです。主要機能の    
画面を図 64 に示します。

図64 定性分析ナビゲータプログラムの概要
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4
主要な機能
1. メニューバー

メニューバー（図 65 ）には、クロマトグラムとスペクトルの抽出、スペクトル  
の同定、レポートの印刷とエクスポート、定性分析ワークフロープログラムま
たは BioConfirm プログラムの起動に使用するアクションが表示されます。各  
メニューについては、オンラインヘルプで説明されています。

2. ツールバー

ツールバーには、データファイルを開いたり閉じたりするのに使用するアク
ションが表示されます。また、ツールバーでは、メソッドのオープンと保存、化
合物レポートの印刷、ウィンドウの表示または非表示の切り替えも可能です。

図65 定性分析ナビゲータプログラムのメニューバー

図66 定性分析ナビゲータプログラムのツールバー

ツールバーアイコン 処理

［ファイル］ > ［データファイルを開く］

［ファイル］>［データファイルの更新］

［ファイル］>［結果の保存］

［ファイル］>［データファイルを閉じる］

［ファイル］>［印刷］>［解析レポート］

［編集］>［色の選択］

［編集］>［表示］>［ハイライト］

［編集］>［表示］>［ハイライトされたもの

のみ］

［編集］>［表示］>［すべての項目］

［編集］>［元に戻す］

［編集］>［やり直し］

［表示］>［リンクナビゲーション］

［表示］>［データナビゲータ］

［表示］>［メソッドエディタ］
Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド 103



4 
主要な機能
3. メインウィンドウ

メインウィンドウ（102 ページの図 64 を参照）は、さらに以下のウィンドウに   
分割されます（最大 17 個）。 

• データナビゲータ

• メソッドエディタ

• 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

• 再キャリブレーション

• 結果の差

• UVスペクトル結果

• 積分ピークリスト

• MSスペクトルピークリスト1

• MSスペクトルピークリスト2

• MS実測値

• スペクトル同定結果

• 構造式ビューア

• サンプル情報

• 化学式計算ツール

• 質量計算ツール

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

結果の差ウィンドウ

UV スペクトル結果ウィンドウ

積分ピークリストウィンドウ

MSスペクトルピークリスト1ウィンドウ

MSスペクトルピークリスト2ウィンドウ

MS実測値ウィンドウ

スペクトル同定結果ウィンドウ

構造式ビューアウィンドウ

サンプル情報ウィンドウ

ツールバーアイコン 処理
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4
主要な機能
上記のウィンドウのうち、スペクトルプレビューと再キャリブレーションの 2 
つは、他のウィンドウから開始されます。また、上記のウィンドウのうち、化
学式計算ツールと質量計算ツールの 2 つは、［ツール］メニューから開始されま  
す。定性分析ナビゲータプログラムを初めて開いたとき、デフォルトレイアウ
トとして表示されるのは、［データナビゲータ］、［クロマトグラム結果］、［MS
スペクトル結果］の3 つのウィンドウです。 
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4 
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム

データナビゲータ ［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。データファイルで並べ替えた場合、抽出されたすべてのクロマトグラ
ムが、各データファイルの［クロマトグラム］の下に表示されます。抽出され
たスペクトルのすべてが、［スペクトル］または［バックグラウンドスペクトル］
の下に表示されます。 

クロマトグラムまたはスペクトルをクリックすると、対応するプロットがプ
ロットウィンドウ内で自動的にハイライトされ、テーブルを含むウィンドウが
更新されます。リンクナビゲーションを有効にすると（［表示］>［リンクナビ
ゲーション］）、追加クロマトグラムのクロマトグラムから抽出されたスペクト
ルもアクティブになります。（またはその反対）［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］コマンドを使用した場合に限り機能します。

メソッドエディタ このウィンドウでは、メソッドパラメータを編集できま
す。これらのパラメータは異なるタブに分かれており、関連するタブがさまざ
まなセクションにグループ分けされています。ウィンドウの左側には、さまざ
まなセクションが表示されます。F1 キーを押すと、現在のセクションで表示さ 
れているタブに関するヘルプを表示できます。

図67 3 つのデータファイルが開いている状態の［データナビゲータ］ 

ウィンドウ
106 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド



4
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
クロマトグラム結果 このウィンドウには、任意のクロマトグラムが表示され
ます。異なるファイルからの複数のクロマトグラムを同時に表示できます。こ
れらのクロマトグラムは、重ね描きモードまたはリストモードで表示できます。
図 69 には、リストモードのクロマトグラムが示されています。

クロマトグラムの操作

クロマトグラムに対して多くの操作を実行できます。

図68 メソッドエディタウィンドウ

図69 3 つのクロマトグラムをリストモードで表示している［クロマトグラム

結果］ウィンドウ
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4 
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
• ウィンドウのプロット表示は、［クロマトグラム結果］ツールバーのアイコン
を使用して変更できます。

•［クロマトグラム］メニューを使用すると、その他のクロマトグラム、マスス
ペクトル、プロセスクロマトグラムを抽出できます。

• ショートカットメニューを使用して多くの操作を開始できます。［クロマトグ
ラム結果］ウィンドウでクロマトグラムを右クリックすると、ショートカッ
トメニューが表示されます。

詳細は、オンラインヘルプを参照してください。以下のテーブルに使用可能な
操作の一部を示します。

スペクトルプレビュー データファイルのスペクトルを素早くスキャンする
のに使用します。［クロマトグラム結果］ウィンドウで［クロマトグラムを進め
る］ツール（ ）を選択すると、このウィンドウが開きます。このウィンドウ
に表示されたスペクトルは、スペクトルをスペクトルセクションにコピーしな
ければ［データナビゲータ］ウィンドウには保持されません。

処理 操作方法

クロマトグラムのピークラベルの変更 ［クロマトグラム結果］ツールバーの を 
クリックします。

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］

追加クロマトグラムの抽出 ［クロマトグラム］>［追加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］

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］

S/N比の計算 ［クロマトグラム］>［S/N比の計算］

図70 3 つのデータファイルのスペクトルが表示されている［スペクトル 
プレビュー］ウィンドウ
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4
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
MS スペクトル結果 このウィンドウには MS および MS/MS スペクトルが表    
示されます。注釈と質量差をこれらのスペクトルに追加できます。［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で、ピークラベル 
およびフォントを変更できます。ライブラリ検索を実行してスペクトルを同定
した場合、そのスペクトルのペインに構造式が表示される場合があります。ま
た、（化学式の作成からの）予測同位体分布、テキストまたはグラフィックの注
釈、質量の差を計測する「質量差」などを表示することができます。

スペクトルに対して多くの操作を実行できます。

•［MS スペクトル結果］ツールバーのアイコンを使用して、ウィンドウのプロッ 
ト表示を変更できます。また、ツールバーを使用して注釈および質量差を追
加することもできます。

•［スペクトル］メニューを使用して、スペクトルの追加と削除、PCDL へのス 
ペクトルの送信、およびスペクトルの再キャリブレーションを実行できます。

• ショートカットメニューを使用して多くの操作を開始できます。［クロマトグ
ラム結果］ウィンドウでクロマトグラムを右クリックすると、ショートカッ
トメニューが表示されます。

ツールバー、メニュー、ショートカットメニューについての詳細は、オンライ
ンヘルプを参照してください。 

再キャリブレーション TOF または Q-TOF データの質量キャリブレーション   
をこのウィンドウから再キャリブレーションします。リファレンス質量リスト
を指定すると、システムはウィンドウを開始したスペクトルでそのリファレン
ス質量への一致を探します。これらの値はデータファイルへ適用できます。［MS
スペクトル結果］ウィンドウのショートカットメニューからこのウィンドウを
開始します。 

図71 3 つの MS スペクトルを表示している［MS スペクトル結果］ウィンドウ
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4 
ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
スペクトル結果の差 ライブラリ検索アルゴリズムを実行してライブラリ検
索によりスペクトルを同定すると、ウィンドウに 3 つのスペクトルが表示され  
ます。最初のスペクトルは検索されたスペクトルです。2 つめのスペクトルは 
差スペクトルです。ライブラリからのスペクトルをユーザースペクトルから引
いて、差スペクトルを作成します。3 つめのスペクトルは、［スペクトル同定結 
果］ウィンドウで現在選択されているライブラリからのスペクトルです。

図72 再キャリブレーションウィンドウ

図73 スペクトル結果の差ウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
UVスペクトル結果 このウィンドウには UV スペクトルが表示されます。UV  
スペクトルは、MS クロマトグラムまたは UV クロマトグラム（UV データを測    
定してある場合）から抽出できます。UVスペクトルには、注釈を追加できます。

積分ピークリスト このウィンドウには、選択したクロマトグラムの積分結果
のテーブルが表示されます。クロマトグラムの各ピークは、テーブルの各行に
表示されます。複数のクロマトグラムがハイライトされている場合は、データ
ナビゲータウィンドウ上でハイライトされている最初のクロマトグラムが［積
分ピークリスト］テーブルに表示されます。ショートカットメニューのコマン
ドを使用して、テーブルの内容を並べ替えたり、表示される列を変更したりす
ることができます。列をテーブル内の別の位置にドラッグできます。列のヘッ
ダーおよびその他のセルにはさまざまなショートカットメニューがあります。

MS スペクトルピークリスト 1 と MS スペクトルピークリスト 2 こ の テ ー
ブルには、スペクトルに含まれるピークが表示されます。スペクトルの各ポイ
ントは、テーブルの各行に表示されます。複数のスペクトルがハイライトされ
ている場合、このテーブルには最初のスペクトルが表示され、その他のスペク
トルは［MS スペクトルピークリスト 2］ウィンドウに表示されます。ショート  
カットメニューのコマンドを使用して、テーブルの内容を並べ替えたり、表示

図74 UVスペクトル結果

図75 積分ピークリストウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
される列を変更したりすることができます。列をテーブル内の別の位置にド
ラッグできます。列のヘッダーおよびその他のセルにはさまざまなショート
カットメニューがあります。

MS実測値 このウィンドウはハイライトされたスペクトルの測定情報を表示
します。MS実測値ウィンドウを閉じると、パフォーマンスが向上します。この
テーブルでは以下の 4 つの列のみが使用できます。カテゴリ、名前、値、単位。

図76 MSピーク 1 ウィンドウ

図77 MSピーク 2 ウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
スペクトル同定結果 このウィンドウには、スペクトルに対する同定アルゴリ
ズムの結果が表示されます。化学式の作成（MFG）またはライブラリ検索 /DB
を実行する場合、それらの結果がこのウィンドウに表示されます。このウィン
ドウに表示されるのは、1 つのスペクトルの結果です。異なるスペクトルをハ 
イライトすると、このウィンドウ内の結果が変更され、新しいスペクトルのす
べての結果が表示されます。このテーブルには最大 3 つのレベルがあります。  
レベル 1 にはスペクトルの全体的な結果が表示されます。レベル 2 には、アル    
ゴリズムの総合スコアを算出するために使用された個別のスコアが示されま
す。テーブルのレベル 3 には、高さと m/z の値（計算値と実測値の両方）が示    
されます。このレベルは、化学式の作成アルゴリズムとデータベース検索アル
ゴリズムで使用されます。

図78 現在のスペクトルの機器パラメータを表示している MS 実測値 

ウィンドウ

図79 スペクトル同定結果ウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
構造式ビューア 構造は、ライブラリ検索 /DB アルゴリズムを実行するとき 
に、スペクトルに添付することができ、データベースまたはライブラリは、ベ
ストヒットの構造を含みます。構造式は、スペクトルへのマニュアル同定を追
加または編集する際にも添付できます。構造式ビューアには 2 つのタブがあり  
ます。［構造］タブは、構造のグラフィカルな表示をします。［MOL テキスト］ 
タブには構造を説明するテキストが表示されます。

化学式計算ツール このツールは、入力した質量、また質量電荷に対応する実
験式を計算します。結果を対話形式で確認、印刷またはエクスポートできます。

図80 構造式ビューアウィンドウ

図81 化学式計算ツールウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ナビゲータプログラム
質量計算ツール このツールを使って基準式とイオン種（正または負イオン）
のリストを入力できます。質量計算ツールアルゴリズムを実行する際、質量計
算ツールテーブルに各イオン種の行が作成され、それぞれのイオン種の質量が
計算されます。

図82 質量計算ツールウィンドウ
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4 
定性分析ワークフロープログラム

 

定性分析ワークフロープログラム

主要な機能

定性分析ワークフロープログラムを初めて開いたとき、3 つのパートが表示さ 
れます。(1) メニューバー (2) ツールバー (3) メインウィンドウです。主要機能    
の画面を図 83 に示します。

図83 定性分析ワークフロープログラムの概要
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4
主要な機能
1. メニューバー

メニューバー（図 84 ）には、化合物の検索と同定、レポートの印刷とエクス  
ポート、定性分析ナビゲータプログラムの起動に使用するアクションが表示さ
れます。各メニューの詳細については、オンラインヘルプで説明されています。

2. ツールバー

ツールバーには、データファイルを開いたり閉じたりするのに使用するアク
ションが表示されます。また、ツールバーでは、メソッドのオープンと保存、化
合物レポートの印刷、ウィンドウの表示または非表示の切り替えも可能です。

図84 定性分析ワークフロープログラムのメニューバー

図85 定性分析ワークフロープログラムのツールバー

ツールバーアイコン 処理

［ファイル］ > ［データファイルを開く］

［ファイル］>［結果の保存］

［ファイル］>［データファイルを閉じる］

［ファイル］>［印刷］>［化合物レポート］

［編集］>［元に戻す］

［編集］>［やり直し］

［表示］>［サンプルテーブル］

［表示］>［メソッドエディタ］

［表示］>［化合物クロマトグラム結果］

［表示］>［サンプルクロマトグラム結果］

［表示］>［化合物 MS スペクトル結果］

［表示］>［化合物フラグメントスペクトル結果］

［表示］>［結果の差］

［表示］>［化合物リスト］

［表示］>［化合物同定結果］

［表示］>［MS/MS化学式の詳細］

［表示］>［構造式ビューア］
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4 
ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
3. メインウィンドウ

メインウィンドウ（116 ページの図 83 を参照）は、さらに以下のウィンドウに   
分割されます（最大 13 個）。定性分析ワークフロープログラムを初めて開いた  
とき、デフォルトレイアウトとして表示されるのは、以下のウィンドウです。 

• サンプルテーブル

• 化合物リスト

• 化合物同定結果

• メソッドエディタ

• 構造式ビューア

• サンプルクロマトグラム結果ウィンドウ

• 化合物クロマトグラム結果

• 化合物 MS スペクトル結果 

• 化合物フラグメントスペクトル結果

• 結果の差

• MS/MS化学式の詳細

• 化学式計算ツール

• 質量計算ツール 

ウィンドウ - 定性分析ワークフロー

サンプルテーブル サンプルテーブルには、開いている各サンプル（データ
ファイル）の情報が示されます。このウィンドウ内で選択したサンプルのデー
タが、他のウィンドウに表示されます。選択したサンプルは再処理できます。

図86 サンプルテーブル
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物リスト このウィンドウには、選択したサンプルファイルで見つかった
すべての化合物が表示されます。このテーブルでは列の追加と削除ができ、カ
テゴリ内の列の順序を変更できます。

［化合物リスト］ウィンドウ内の列は、カテゴリに分けられます。カテゴリ内の
列の順序を変更できます。これらの列は、［列の追加/削除］ダイアログボック
スにも表示されます。カテゴリは以下の通りです。

• 一般

• 化合物の同定

• 化学式の作成

• Molecular Feature Extraction

• データベース検索

• ライブラリ検索

• サンプル純度

• ターゲット/候補化合物スクリーニング

化合物リストツールバー

ツールバーアイコン 処理

• データを含まない列を隠します

o

• 列幅の自動調整をするかどうかを切り替

えます。オンにすると、その列に情報が表

示されるように列の幅が自動的に変更さ

れます。

• 前の化合物に切り替えます。最初の化合物

が選択されている場合、このアイコンは使

用できません。

• 次の化合物に切り替えます。最後の化合物

が選択されている場合、このアイコンは使

用できません。
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
メソッドエディタ メソッドとは、さまざまなアルゴリズムに関連するパラ
メータのセットです。これらのパラメータを含むメソッドは一意のファイル名
を付けて保存できます。 

左側のペインに表示するメソッドのセクションを選択します。右側のペインに
は、1 つのセクションまたは複数のタブのいずれかが含まれています。F1 を押  
すと、メソッドエディタで現在選択しているタブまたはセクションのヘルプを
表示できます。

図87 5 つのカテゴリの列を表示している［化合物リスト］ウィンドウ

図88 メソッドエディタウィンドウ
120 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド



4
ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物クロマトグラム結果 このウィンドウには、抽出イオンクロマトグラム
（EIC）を含む［化合物リスト］ウィンドウで選択した化合物に関連するクロマ
トグラムが表示されます。クロマトグラムの重ね描きモードを選択した場合、グ
ラフィックの右上隅に凡例が表示されます。グラフィックには、注釈を追加で
きます。また、グラフィックをエクスポートまたは印刷することもできます。

クロマトグラムの操作

クロマトグラムに対して多くの操作を実行できます。

• ウィンドウのプロット表示は、［化合物クロマトグラム結果］ツールバーのア
イコンを使用して変更できます。

•［注釈］ツールを使用してクロマトグラムに注釈を追加できます。

• ショートカットメニューを使用して多くの操作を開始できます。［化合物クロ
マトグラム結果］ウィンドウでクロマトグラムを右クリックすると、ショー
トカットメニューが表示されます。

詳細は、オンラインヘルプを参照してください。 

図89 化合物クロマトグラム結果ウィンドウ
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物クロマトグラム結果ツール

ツールバーアイコン 処理

ズームツール • 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

o

または

o

• リストモード - 各クロマトグラムは、それ  
ぞれの Y 軸で描かれます。

• 重ね描きモード - 複数のクロマトグラム  
が、1 つのX軸とY軸上に描かれます。

• スクロールバーがない状態で、一度に表示
できるクロマトグラムの数です。このオプ
ションは、［リストモード］をクリックす
ると表示されます。

• ［前のプロットにサイクル］または［次の
プロットにサイクル］。これらのオプショ
ンは、［重ね描き］モードをクリックする
と表示されます。

• 重ね描きモードで凡例を表示 - ［重ね描き  
モード］を選択する場合、凡例を表示する
かどうかを選択できます。共溶出プロット
が表示されている場合、凡例の表示/非表
示も制御されます。

• 範囲選択  - オンにすると、処理を実行した   
いクロマトグラムの範囲を選択できます。

• 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。

スケールツール • クロマトグラムのスケールを停止します。
• すべてのクロマトグラムを、任意のクロマ

トグラムの最大ピークに合わせてスケー
ルします

• すべてのクロマトグラムを、各クロマトグ
ラムの最大ピークに合わせてスケールし
ます。

• 選択範囲の最大ピークに合わせてそれぞ
れのクロマトグラムをスケールします。
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
サンプルクロマトグラム結果ウィンドウ このウィンドウには、［サンプル
テーブル］ウィンドウで選択する各サンプルのクロマトグラムが表示されます。
このクロマトグラムは、トータルイオンクロマトグラム（TIC）、または基準ピー
ククロマトグラム（BPC）のどちらかです。また、化合物クロマトグラムを重
ね描きすることもできます。［化学式による検出］アルゴリズムの一部として抽
出される UV クロマトグラムも、このウィンドウに表示されます。グラフィッ  
クをエクスポートまたは印刷することができます。

サンプルクロマトグラム結果ツール

その他のツール • 共溶出プロットの表示または非表示を切

り替えます。

• 積分ピークリストの表示または非表示を

切り替えます。

• ［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きます。

• 表示されているクロマトグラムを印刷し

ます。

図90 サンプルクロマトグラム結果ウィンドウ

ツールバーアイコン 処理

ズームツール • 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

ツールバーアイコン 処理
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物 MS スペクトル結果 1 つまたは 2 つの化合物を選択すると、このウィ   
ンドウには選択した化合物に関連するマススペクトルが表示されます。3 つ以 
上の化合物を選択すると、最初の 2 つのハイライトされた化合物のスペクトル  
のみが表示されます。MS/MS スペクトルは、［化合物フラグメントスペクトル］ 
ウィンドウに表示されます。このウィンドウ内のスペクトルには、注釈および
質量差を追加できます。このウィンドウの右側には、テーブルに表示されるピー
クリストを表示できます。表示される各スペクトルには、タブが追加されます。
スペクトルの PCDL への送信、スペクトルのエクスポートと印刷を行うことが  
できます。

または

o

• リストモード - 各クロマトグラムは、それ  

ぞれの Y 軸で描かれます。

• 重ね描きモード - 複数のクロマトグラムが、  

1 つのX軸とY軸上に描かれます。

• スクロールバーがない状態で、一度に表示

できるクロマトグラムの数です。このオプ

ションは、［リストモード］をクリックす

ると表示されます。

• ［前のプロットにサイクル］または［次の

プロットにサイクル］。これらのオプショ

ンは、［重ね描き］モードをクリックする

と表示されます。

• 化合物重ね描きモード - 化合物クロマトグ  

ラムは［サンプルクロマトグラム結果］

ウィンドウにも表示されます。

• クロマトグラムの抽出 - ［クロマトグラム  

の抽出］ダイアログボックスが開きます。

スケールツール • クロマトグラムのスケールを停止します。

• すべてのクロマトグラムを、各クロマトグ

ラムの最大ピークに合わせてスケールし

ます。

その他のツール • クロマトグラムのピークリストテーブル

が表示されます。

• ［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きます。

• 表示されているクロマトグラムを印刷し

ます。

ツールバーアイコン 処理
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物 MS スペクトル結果ツール

図91 化合物 MS スペクトル結果ウィンドウ

ツールバーアイコン 処理

ズームツール • 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

または

o

• リストモード - 各スペクトルは、それぞれ  

の Y 軸に描かれます。

• 重ね描きモード - 複数のスペクトルが、1 つ   

の X 軸と Y 軸上に描かれます。

• スクロールバーを追加する前に同時に表

示できるスペクトルの数です。このオプ

ションは、［リストモード］をクリックす

ると表示されます。

• ［前のプロットにサイクル］または［次の

プロットにサイクル］。これらのオプショ

ンは、［重ね描き］モードをクリックする

と表示されます。

• 予想同位体分布を表示

選択ツールアイコン

常にどちらか１つのツールが選択されています。

この図では、範囲選択ツールが選択されています。

選択したツールの背景色はオレンジ色です。

• 範囲選択 - オンにすると、処理を実行した  
いスペクトルの範囲を選択できます。

• 注釈 - オンにすると、スペクトルにイメージ  
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。詳細は、オン
ラインヘルプを参照してください。
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ウィンドウ - 定性分析ワークフロー
化合物フラグメントスペクトル結果 1 つまたは 2 つの化合物を選択すると、   
このウィンドウには選択した化合物に関連する MS/MS スペクトルが表示され  
ます。3 つ以上の化合物を選択すると、最初の 2 つのハイライトされた化合物   
の MS/MS スペクトルのみが表示されます。［化合物 MS スペクトル結果］ウィ    
ンドウに、MS 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には 
注釈および質量差を追加することもできます。

化合物フラグメントスペクトル結果ツール

その他のツール • スペクトルのピークリストテーブルを表

示します。

• ［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を開きます。

• 表示されているスペクトルを印刷します。

図92 対応するピークリストを表示する［化合物フラグメントスペクトル 
結果］ウィンドウ

ツールバーアイコン 処理

ズームツール • 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

ツールバーアイコン 処理
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結果の差 ライブラリ検索アルゴリズムを実行してライブラリ検索によりスペ
クトルを同定すると、ウィンドウに 3 つのスペクトルが表示されます。最初の  
スペクトルは検索されたスペクトルです。2 つめのスペクトルは差スペクトル 
です。ライブラリからのスペクトルをユーザースペクトルから引いて、差スペ
クトルを作成します。3 つめのスペクトルは、［スペクトル同定結果］ウィンド 
ウで現在選択されているライブラリからのスペクトルです。

または

o

• リストモード - 各スペクトルは、それぞれ  

の Y 軸に描かれます。

• 重ね描きモード - 複数のスペクトルが、 

1 つの X 軸と Y 軸上に描かれます。

• スクロールバーを追加する前に同時に表

示できるスペクトルの数です。このオプ

ションは、［リストモード］をクリックす

ると表示されます。

• ［前のプロットにサイクル］または［次の

プロットにサイクル］。これらのオプショ

ンは、［重ね描き］モードをクリックする

と表示されます。

選択ツールアイコン

常にどちらか１つのツールが選択されています。

この図では、範囲選択ツールが選択されています。

選択したツールの背景色はオレンジ色です。

• 範囲選択 - オンにすると、処理を実行した  

いスペクトルの範囲を選択できます。

• 注釈 - オンにすると、スペクトルにイメージ  

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。詳細は、オン

ラインヘルプを参照してください。

その他のツール • スペクトルのピークリストテーブルを表

示します。

• ［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を開きます。

• 表示されているスペクトルを印刷します。

ツールバーアイコン 処理
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化合物同定結果 このウィンドウには、化学式の作成やライブラリ検索/DB な 
どの同定アルゴリズムの実行結果が表示されます。

MS/MS化学式の詳細 このウィンドウには、MSMS スペクトルで見られるフ 
ラグメントに対して計算された化学式が表示されます。この化学式は、提示さ
れた化学式と統一されたものです。この内容は、化合物同定結果テーブルで選
択されている化学式行に関連する結果です。このテーブル内のデータは、化合
物同定結果テーブルの［スコア (MFG, MS/MS)］列を計算するのに使用します。

図93 結果の差ウィンドウ

図94 化合物同定結果ウィンドウ
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構造式ビューア 構造は、ライブラリ検索 /DB アルゴリズムを実行するとき 
に、スペクトルに添付することができ、データベースまたはライブラリは、ベ
ストヒットの構造を含みます。構造式は、スペクトルへのマニュアル同定を追
加または編集する際にも添付できます。［構造式ビューア］ウィンドウには 2 つ  
のタブがあります。［構造］タブは、構造のグラフィカルな表示をします。［MOL
テキスト］タブには構造を説明するテキストが表示されます。

図95 MS/MS化学式の詳細ウィンドウ

図96 構造式ビューアウィンドウ
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定性分析ナビゲータとワークフロー

レイアウト

さまざまなレイアウトを開いて保存できます。以下の属性を変更できます。属
性はレイアウト内に保存されます。ソフトウェアには 2 つのデフォルトレイア  
ウト、default.xml （定性分析ワークフロープログラム用）と CDN_Default.xml  
（定性分析ナビゲータプログラム用）があります。

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

それぞれのプロットウィンドウ（定性分析ナビゲータの場合、［クロマトグラム
結果］ウィンドウ、［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、［結果の差異］ウィンドウ、［UV 結果］ウィンドウ。定性分析 
ワークフローの場合、［サンプルクロマトグラム結果］ウィンドウ、［化合物ク
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］ウィンドウ、および［結果の差異］ウィン
ドウ）では、以下の内容が保存されます。

• グラフィックを重ね描きするかどうか

•［ズーム中にY軸のオートスケール］モードをオンにするかどうか

•［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
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• 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）。
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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。これらの説明は、
Microsoft Excel レポートテンプレートにのみ適用されます。

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、このフォル
ダは ¥MassHunter¥Report Templates¥Qual¥B.08.00¥ja¥A4 になります。メソッド   
エディタで［自動化メソッド］の［レポート］>［テンプレート］タブをク
リックして、別の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。

3 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。

テンプレートが開いている場合、ヘッダーとフッターを変更できます。パラ
メータ列の追加、削除、移動も行えます。詳細は、オンラインヘルプをご参
照ください。

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。
132 Agilent MassHunter ワークステーション ソフトウェア – 定性分析 GC/MS 用ファミリアリゼーションガイド



4
レポートテンプレートのカスタマイズ
4 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。

5 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。 

6 識別できるよう名前を入力し、［保存］をクリックします。
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