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ファミリアリゼーションガイド

このガイドは、 Agilent 7250 Q-TOF GC/MS システムを使用して、サンプル
データを取り込み、解析する方法を説明しています。このガイドのデータ取
り込みステップを省略する場合は、MassHunter 付属のデモデータファイル
を使用してください（ 6ページの「参考資料」を参照）。
このガイドでは、対象化合物を分析するのに最適な測定パラメータを決定す
る方法を学習します。これらの説明から、最⾼感度のデータを取得するため
に、機器パラメータを最適化するメソッドの設定方法や、定性分析プログラ
ムを使用して、最適なシグナルレスポンスを得るためのパラメータ値を特定
する方法を学習できます。
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始める前に

参考資料
以下は MassHunter ソフトウェアユーザー情報 DVDの 7250 Q-TOF インス
トールに収録されています。このドキュメントアプリケーションは、
MassHunter ソフトウェアの一部として提供されます。
• GC/MS 用 MassHunter 定性分析ファミリアリゼーションガイド； 定性分
析ナビゲータプログラムなど、このガイドに記載されていない多くの定
性分析プログラム機能を紹介しています。

• 定性分析トレーニングビデオ； MassHunter 定性分析ナビゲータおよび 
MassHunter 定性ワークフローの総合的な使用方法について説明したビデ
オレッスンになります。

• オンラインヘルプ； 定性分析の仕組みに関しての詳細情報です。
• デモデータファイルおよび精密質量マスライブラリ； 測定化合物データ
やライブラリライセンスをお持ちでない場合でも、ここで説明するすべ
ての分析ステップを実⾏することができます。

• クイックスタートガイド； アプリケーションにどのようなドキュメント
が含まれるか、また各ドキュメントにどのような情報が記載されている
かを説明しています。

以下はユーザーマニュアル & ツール DVD の 7250 Q-TOF インストールに収録
されています。このドキュメントアプリケーションは、7250 Q-TOF 機器に添
付されてきます。
• コンセプトガイド； 7250 Q-TOF GC/MS システムの仕組みについてさら
に詳しく学習します。

• クイックスタートガイド； アプリケーションにどのようなドキュメント
が含まれるか、また各ドキュメントにどのような情報が記載されている
かを説明しています。

• ハードウェアマニュアル； 7250 Q-TOF の操作方法やメンテナンスの実施
方法について学習します。
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システムの準備
1 以下を確認します。

• MassHunter 測定、MassHunter 定性分析、および MassHunter 定量分
析がインストールされている。

• スプリット /スプリットレス注入口またはマルチモード注入口
（MMI）およびオートサンプラを備えた Agilent 8890 または 7890 シ
リーズ GC システムを使用している。

• 10 µL ALS シリンジ（23-26s ニードル）を使用している。適切なシリ
ンジで代用可能です。

• 7250 Q-TOF GC/MS システムがコンフィグレーションされていて、
チューニングされている。

• 性能を検証してある。
• システムの電源が入っている。
• 適切なカラムが取り付けられている。J&W モデル 122-3832 DB-35MS：
このガイドでは、 30 m x 250 μm、 0.25 μm カラムを使用しています。

2 取り付けられているカラムに対して GC をコンフィグレーションします。
3 必要に応じて、 6ページの「参考資料」 に記載されているデモデータ
ファイルと精密質量マスライブラリをハードディスクの任意の場所にコ
ピーしてください。測定データや 8ページの表 1に示されている化合物
の精密質量マスライブラリがない場合は、このデータファイルと精密質
量マスライブラリファイルをこの実習で使用します。



ファミリアリゼーションガイド
データ取り込みに必要なサンプルの準備

8 Agilent 7250 Q-TOF GC/MS ファミリアリゼーションガイド

データ取り込みに必要なサンプルの準備
データ取り込みを⾏わずに定性分析プログラムの使用方法を学習する場合
は、サンプルの準備と実際の測定を省略して、このガイドに付属している
データファイルを使用することができます。9ページの「実習 - 7250 ⽤取り
込みメソッドの開発」を読み、 Agilent の機器に固有の設定について理解する
ことをお勧めします。
サンプルの準備に必要なもの：
• サンプル（p/n 05970-60045 または p/n 5074-3025（日本のみ））
• サンプル希釈用イソオクタン
• サンプルバイアル
サンプル化合物は、イソオクタン溶媒の 1 mL アンプル（濃度 10 ng/μL、
100ng/µL、および 100 pg/µL）に入っています。表 1を参照してください。

10 ng/μL アンプルの中身を ALS サンプルバイアルに移し換えて定性分析サン
プルを準備し、バイアルにキャップを付けます。
ALS 洗浄バイアルにイソオクタンを充てんします。

表 1 サンプル化合物リスト

化合物 m/z 式

ドデカン 170.2029 C12H26

ビフェニル 154.0777 C12H10

4-クロロビフェニル（p/n 05970-60045 のみ） 188.0387 C12H9Cl

パルミチン酸メチル 270.2553 C17H34O2
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実習 - 7250 用取り込みメソッドの開発
タスク 1.注入口と注入パラメータの設定 10

タスク 2.GC コンフィグレーションの確認 11

タスク 3.ベースイオンアバンダンスの 最適化と質量キャリブレーションの
実⾏ 13

タスク 4.GC 測定パラメータの設定 17

タスク 5.イオンスキャンの 定性測定メソッドの作成 21

タスク 6.MS スキャンデータの取り込み（オプション） 24

タスク 7.シーケンスを使用した 質量キャリブレーション
のスケジュール 26



ファミリアリゼーションガイド
タスク 1.注入口と注入パラメータの設定

10 Agilent 7250 Q-TOF GC/MS ファミリアリゼーションガイド

タスク 1.注入口と注入パラメータの設定
1 Windowsデスクトップの［データ測定］アイコンをダブルクリックしま
す。

2 ［注入口と注入パラメータ］アイコンをクリックします。アイコンの上に
ポインタを合わせると、アイコンを説明するタグが表示されます。

［注入口と注入パラメータ］ダイアログボックスが表示されます。

3 サンプル注入口に [GC] を、注入方法に ALSを選択します。
4 [MS使⽤ ] ボックスをオンにします。
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タスク 2.GC コンフィグレーションの確認
この実習では、分析用 GC ハードウェアのセットアップについて確認します。
1 ［GC パラメータ編集］アイコンをクリックします。

［GC パラメータ編集］ウィンドウが表示されます。

2 ナビゲーションメニューで、［コンフィグレーション］ > ［その他］を選
択します。

3 ［圧力単位］を［psi］に設定します。
4 [オーブン ] 領域の [低速ファン ] モードのチェックを外します。
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5 ナビゲーションメニューで、［コンフィグレーション］ > ［カラム］ を選
択し、［カラム 1］を J&W 122-3832 カラム、またはそれと同等なカラム
に設定します。［注入口］を［フロント注入口（またはバック注入口）］
に設定し、［出口］を［MSD］に設定します。 [加熱部 ] を [オーブン ] に
設定します。
別のカラムを使用している場合は、クロマトグラフィに合わせて GC パ
ラメータ設定を調整する必要があります。

6 ナビゲーションメニューで、［コンフィグレーション］ > ［モジュール］ 
を選択し、［SS 注入口］のガスを［He］に設定し、［コリジョンセル 
EPC］のガスを［N2］に設定します。

7 ナビゲーションメニューで、［コンフィグレーション］ > ［ALS］を選択
し、［シリンジサイズ］を［10 uL ALS シリンジ（23-26s ニードル）］に
設定し、［溶媒洗浄モード］を［A、 B］に設定します。 

適切なシリンジで代用可能です。
8 ［OK］をクリックします。

GC パラメータが GC にダウンロードされ、ウィンドウが閉じます。
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タスク 3.ベースイオンアバンダンスの
最適化と質量キャリブレーションの実⾏
この実習では、ベースイオンのアバンダンスを最適化し、質量キャリブレー
ションを実⾏します。質量キャリブレーションは 2 分以内に完了します。毎
日または数時間ごとに機器をキャリブレーションするようにしてください。
シーケンステーブルのキーワードを使って、シーケンスでサンプル測定を
⾏っている途中に、自動質量キャリブレーションを⾏うことができます。詳
細は、オンラインヘルプを参照してください。

ステップ 1 測定データの m/z 範囲と、分析のために保存するデータ範
囲を設定します。
1 ［MassHunter 機器コントロール］画面で、［MS チューニング］アイコン
をクリックします。［GC/Q-TOF チューニング］ウィンドウが表示されま
す。

2 ［マニュアルチューニング］タブをクリックし、［測定］タブをクリック
します。

3 ［測定速度］ドロップダウンから［1 Hz］を選択します。これはキャリブ
レーション中の速度です。

4 ［最大質量範囲］ドロップダウンから［低］を選択します。
データは 20 〜 650 m/z の範囲でスキャンされます。データのスキャンに
は他に 2 つの質量範囲が利用できます。［標準］範囲は 20 〜 1200 m/z 
で、［拡張］範囲は 20 〜 3000 m/z です。［低］ 範囲を選択して、実習
データで最⾼感度が得られるようにします。

5 質量範囲の低に 25 と入力し、［高］に 650 と入力します。
25 〜 650 m/z の範囲で取り込まれたデータが、チューニングスペクトル
ウィンドウに表示されます。



ファミリアリゼーションガイド
タスク 3.ベースイオンアバンダンスの 最適化と質量キャリブレーションの実⾏

14 Agilent 7250 Q-TOF GC/MS ファミリアリゼーションガイド

ステップ 2 ベースイオンのアバンダンスを最適化します。
このステップは通常、キャリブレーションを実⾏する前に⾏います。
1 ［イオン源］タブをクリックし、［チューニング質量］を［有効］にしま
す。

2 キャリブラントフローのイオン化を有効にするには、［エミッション］お
よび［EI Cal バルブ］を有効にします。 

3 対象となるイオンのアバンダンスが理想的に 0.8 x 106 から 1.2 x 106 の間
に収まるように、エミッション電流を調整します。値が大きすぎると信号
が飽和状態になり、値が⼩さすぎると最適な質量精度に関するイオン統
計情報が十分に得られません。

ベースイオンの最適なアバンダンス
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ステップ 3 質量キャリブレーションを実⾏します。
1 ［GC/Q-TOF チューニング］ウィンドウから［TOF 質量キャリブレーショ
ン］タブを選択します。

24ページの「タスク 6.MS スキャンデータの取り込み（オプショ
ン）」を参照してください。
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2 [キャリブレーション実⾏ ] をクリックします。
キャリブレーションが完了すると、 [TOF 質量キャリブレーション結果 ] 
ウィンドウが表示されます。キャリブレーションに使用されるすべての
イオンに対して [質量精度（ppm） ] が通常 1 PPM 以下になっている必要
があります。

3 [閉じる ] をクリックします。
4 ［ファイルとレポート］タブをクリックし、チューニングファイルを保存
します。チューニングファイルを atune-lowmz_date.ei.tune.xml という名
前で保存します。 dateには、今日の日付が入ります。

5 [閉じる ] をクリックします。
［GC/Q-TOF チューニング］ ウィンドウが閉じ、［機器コントロール］画
面に戻ります。
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タスク 4.GC 測定パラメータの設定
この実習では、分析する GC の条件を設定します。
1 ［GC パラメータ編集］アイコンをクリックします。ウィンドウが選択さ
れた状態で、アイコンの上にマウスを移動すると、アイコンを特定でき
るツールのヒントが表示されます。

［GC パラメータ編集］ウィンドウが表示されます。

2 ナビゲーションメニューで［カラム］を選択し、［選択］列で ［カラム 
1］ を選択します。
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3 コントロールモード [オン ] を選択してから、 [コンスタントフロー ] モー
ドを選択します。流量として「1.1 mL/min」を入力します。

4 [説明 ] 列で [コリジョンセル EPC] を選択し、 [コリジョンセル EPC] エリ
アで、 [N2 コリジョンガス ] を 1.5 mL/min に設定します。
コリジョンセル N2 ガスの現在の流量値を 1.5 mL/min に変更した場合
は、オートチューニングが必要になります。

5 [コリジョンセル EPC] エリアで、 [He クエンチングガス ] のチェックを外
します。

6 ナビゲーションメニューで［注入口］ > ［SSL］を選択し、 19ページの
表 2 にリストされている注入口パラメータを入力します。

7 ［オーブン］アイコンをクリックし、 19ページの表 2 にリストされてい
るオーブンパラメータを入力します。

8 ［ALS］ >［フロントインジェクタ］ を選択し、 19ページの表 2 にリスト
されているインジェクタパラメータを入力します。
ALS がバック注入口に接続されている場合は、 [バックインジェクタ ] タ
ブを選択します。

9 ナビゲーションメニューで［Aux ヒーター］アイコンを選択し、 Aux 温
度を ONにして、温度を 280 ℃ に設定します。これは MSD トランスファ
ラインヒーターです。

10［OK］をクリックします。 GC パラメータが GC にダウンロードされ、
ウィンドウが閉じます。
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表 2 データ測定メソッドの GC パラメータ

パラメータ 値

オーブン

平衡化時間 0.1 min

オーブンプログラム 80 ℃ でホールド時間 3 min、
25 ℃ /min で 250 ℃ まで昇温し、
さらにホールド時間 2.2 min

ランタイム 12 min

フロント SS注入口 He

モード スプリット

ヒーター オン、 250 ℃

圧力 オン、この値はカラム流量によって⾃動的に設定
されます

セプタムパージ流量 オン、 3 mL/min

ガスセーバー オン、 20 mL/min ; 注入後 3 min

スプリットフロー 220 mL/min

スプリット比 200:1

Aux 2温度 {MSDトランスファライン }

ヒーター オン

温度 280 ℃

カラム # 1 J&W 122-3832 DB-35ms：30 m x 250 μm、 0.25 μm

イン フロント SS注入口He

アウト 真空

（初期） 80 °C

流量 1.1 mL/min

流量プログラム オフ

フロントインジェクタ

シリンジサイズ 10 µL

注入量 1 µL

溶媒 A洗浄（注入前） 2

溶媒 A洗浄（注入後） 2
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溶媒 A量 8 µL

溶媒 B洗浄（注入前） 2

溶媒 B洗浄（注入後） 2

溶媒 B量 8

サンプル洗浄 0

サンプル洗浄量 8 µL

サンプルポンプ 4

ドゥエルタイム（注入前） 0 min

ドゥエルタイム（注入後） 0 min

溶媒洗浄吸引速度 300 µL/min

溶媒洗浄排出速度 6000 µL/min

サンプル洗浄吸引速度 300 µL/min

サンプル洗浄排出速度 6000 µL/min

注入分注速度 6000 µL/min

粘性待ち時間 0秒

サンプリング深さ 無効

コリジョンセル EPCモジュール

窒素 オン、 1.5 mL/min

ヘリウム オフ

表 2 データ測定メソッドの GC パラメータ （続き）

パラメータ 値
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タスク 5.イオンスキャンの
定性測定メソッドの作成
このタスクでは、タスク 4 で既にメソッドに入力されている GC パラメータ
を使用します。このタスクでは、イオンスキャン用の 7250 パラメータを入
力してメソッドに保存します。
1 ［QTOF メソッドエディタ］アイコンをクリックします。
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［QTOF メソッドエディタ］ウィンドウが開きます。

2 ［チューニングファイル］エリアで、  アイコンをクリックします。
タスク 3 の最後に作成したチューニングファイルを選択します。

3 ［イオン源］エリアで、［イオン源温度］を 200 ℃ に設定し、［エミッ
ション］を［固定］に設定して値「5.0」を入力します。さらに、
［電子エネルギー］を［チューニング設定］に設定します。

4 [溶媒待ち時間 ] を 5 分に設定します。 [溶媒待ち時間 ] 設定により、 5 分
後から 7250 のデータ取り込みが開始されます。

5 [タイムフィルタリング ] エリアで、 [ピーク幅 ] を選択して 0.7 秒に設定
します。これにより不要なピークが除去されて、保存するデータ量を減
らせます。

6 ［データのスレッショルド］エリアで、［カウント］に 10 を入力します。
これにより不要なノイズが除去されて、保存するデータ量を減らせます。

7 ［プロファイルデータへ適⽤］を選択します。これにより［データのス
レッショルド］フィルターがプロファイルデータに適用されて、データの
保存量を減らせます。
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8 ［タイムセグメント］エリアで、［測定モード］ドロップダウンリストか
ら MS スキャンタイプを選択します。
MS/MS 測定を⾏っている場合は、ここにカウントを入力するとデータの
保存量を減らせます。

9 [データの保存 ] で [両方 ] を選択します。
[両方 ] を選択すると、ピークのプロファイルデータとセントロイドデー
タがデータ解析用に保存されます。

10［MS モード］セクションで、［質量範囲］の［開始質量］に「40」を入
力し、［終了質量］に「600」を入力して、［測定速度］の［スペクトル
/s］に「5.00」を入力します。
650 m/z までのすべてのデータが常に測定の対象となりますが、ディス
クに保存されるのはここで選択したデータ（40 〜 600）だけです。

11 [OK] をクリックして、ウィンドウを閉じます。
12 メインウィンドウから［メソッド］ > ［名前を付けてメソッド保存］を
選択し、メソッドを OFN EI 70eV.M として保存します。
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タスク 6.MS スキャンデータの取り込み
（オプション）
このタスクでは、前のタスクで開発したメソッドを使用して、スキャンデー
タを取り込みます。このタスクはオプションです。6ページの「参考資料」 
に示す MassHunter 付属のデータファイル例を用いて以下のタスクは実⾏で
きます。ただし、必要に応じて、このタスクで説明するとおりに実⾏して独
自のデータファイルを測定することもできます。
1 ［分析開始］（緑の矢印）アイコンをクリックします。 [測定開始 ] ダイア
ログボックスが表示されます。

2 [データパス ] にこの分析で測定するデータファイルを保存するディレク
トリを入力します。

3 使用する［注入口］セクションの［データファイル名］に［Sol_A.D］
と入力します。
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4 ［バイアル番号］にオートサンプラトレイのロケーション番号を入力しま
す。

5 ［注入量］に［現在のメソッド］を選択します。タスク 4 で入力した
［注入量］が使用されます。

6 [メソッド実⾏範囲 ] セクションで、 [データ測定 ] を選択します。
7 [OK & メソッド実⾏ ] をクリックします。

GC と Q-TOF にメソッドが送信されます。機器の準備ができると、サン
プルが注入されてデータが取り込まれ、指定されたデータディレクトリ
に保存されます。
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タスク 7.シーケンスを使用した
質量キャリブレーションのスケジュール
サンプル分析シーケンスの開始時および分析中に指定した時間間隔で質量
キャリブレーションをスケジュールすることができます。連続してサンプル
分析を⾏うときは、約 2 時間ごとに質量キャリブレーションを⾏うことをお
勧めします。質量キャリブレーションに必要な時間は数分です。実⾏するこ
とで、⾼い質量精度を維持しドリフトを回避することができます。

ステップ 1 シーケンスの開始時に質量キャリブレーションを追加します。
1 質量キャリブレーションの実⾏エントリを挿入します。このエントリは
サンプルブランクの実⾏の後に挿入してもかまいません。

2 このエントリに MASSCAL キーワードを追加します。

3 以降のサンプル分析のためのメソッド を入力し、［タイプ］ドロップダウ
ンから［CAL］を選択します。このエントリは、サンプル分析開始後も
シーケンス内で 2 時間ごとに実⾏されます。

4 シーケンスを保存します。

ステップ 2 このステップを省略して、代わりにステップ 3 で説明するラ
ンタイム手順を使⽤することもできます。 
このステップでは、サンプル分析中に 2 時間間隔で質量キャリブレーション
エントリが実⾏するように、シーケンステーブルに質量キャリブレーション
エントリを作成できます。
1 質量キャリブレーションを実⾏する前に、分析するサンプル数を計算し
ます。
• （120 min /サンプル分析時間）サンプル分析時間が 10 分の場合、質量
キャリブレーションを実⾏する前に 12 サンプルを測定できます。

• 実習例では、 2 + 12 + 1 = 15 エントリ。空白のエントリが作成されます。
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2 上記のステップで追加した質量キャリブレーションエントリをコピーし
ます。

3 質量キャリブレーションを⾏うエントリ⾏を選択し、コンテキストメ
ニューから［サンプル挿入］を選択します。

4 このエントリが選択された状態で［貼り付け］をクリックします。
5 必要に応じてステップ 2 を繰り返します。
6 シーケンスを保存します。

ステップ 3 上記のステップで作成した質量キャリブレーションの定期的
実⾏は、以下のように設定することもできます。
1 ［シーケンス］ > ［シーケンスの実⾏］を選択します。

• ［シーケンス開始］ダイアログが開きます。
• 詳細については、オンラインヘルプを参照してください。

2 ［⼀般］タブに必要な情報を入力します。
3 ［キーワードの繰り返し］タブをクリックします。
4 ［タイプ］で、［時間］を選択します。
メソッドが変更したときや、時間間隔で再キャリブレーションする場合
は、［メソッドが変更した、または経過時間］を選択することもできま
す。

5 ［間隔］に 2 時間と入力します。
6 繰り返すキーワード⽂字列として［MassCal］を選択します。指定の間
隔で質量キャリブレーションが実⾏されます。

7 ［シーケンスの実⾏］をクリックします。
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実習 - データの解析
タスク 1.定性ナビゲータプログラムで データファイルを開く 29

タスク 2.定性分析ユーザー インターフェイスのコンフィグレーション 31

タスク 3.定性ナビゲータでのピークの同定 34

タスク 4.定性分析ワークフローを使用した化合物の同定 36

タスク 5.自動化メソッドレポートの コンフィグレーション 39

タスク 6.自動化メソッドワークフローの 作成 42

タスク 7.結果のレビュー 45

タスク 8.Unknowns Analysis を使用した 化合物の同定 49

この実習では、このマニュアルの前の実習で測定しておいたデータを解析し
ます。このデータを測定しなかった場合、6ページの「参考資料」 に示すロ
ケーションにあるデータファイル例 Sol_A.D を使用できます。このプログラ
ムの使用についての詳細は、6ページの「参考資料」 に示す MassHunter に
付属の GC/MS 用 MassHunter Workstation 定性分析ファミリアリゼーションガ
イドおよび定性分析トレーニングビデオを参照してください。
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タスク 1.定性ナビゲータプログラムで
データファイルを開く
1 デスクトップ上の［定性ナビゲータ］ショートカットをダブルクリック
して、定性分析プログラムを開始します。

［データファイルを開く］ダイアログが表示されます。

ヘルプを表示する場合は、次の操作を⾏います。
• ウィンドウがアクティブになっている状態で F1 キーを押します。
• メインメニューで［ヘルプ］ > ［目次］の順にクリックします。
• アクティブな状態のウィンドウの［ヘルプ］アイコンをクリックしま
す。

2 データファイルのある場所に移動し、取り込んだデータファイルか、こ
の実習用に提供されたデモ ファイル Sol_A.D を選択します。
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3 ［オプション］で、［現在のメソッドを使⽤］を選択し、［結果データの
読み込み］をオフにします。

4 ［開く］をクリックします。データファイルが読み込まれ、データの TIC 
が表示されます。
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タスク 2.定性分析ユーザー
インターフェイスのコンフィグレーション
ステップ 1 定性分析メソッドを作成します。
1 メインメニューから、［メソッド］ > ［開く］を選択します。
2 default-GCMS.m を選択し、［開く］をクリックします。

3 メインメニューで、［コンフィグレーション］ > ［詳細設定の表示］の順
に選択します。

4 メインメニューで、［コンフィグレーション］ > ［ユーザーインターフェ
イスのコンフィグレーション］の順に選択します。 

[ユーザーコンフィグレーション ] ダイアログボックスが開きます。ここ
で選択される設定は、読み込まれたデータファイルおよび前に選択した
デフォルトメソッドに基づいています。必要に応じてこれらは編集でき
ます。
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5 ［OK］をクリックします。
6 メインメニューから、 [メソッド ] > [名前を付けて保存 ] を選択します。
デフォルトメソッドは上書きできないので、メソッド名を変更します。

7 ［ファイル名］に QTOF-GCMS.m と入力し、［OK］をクリックします。

ステップ 2 MS および MS/MS スペクトルの表示オプションをコンフィ
グレーションします。
1 メインメニューから、［コンフィグレーション］ > ［MS および MS/MS ス
ペクトルの表示オプション］を選択します。

2 ［スペクトルピークラベルオプション］タブをクリックし、ピークラベル
の値を設定します。以下に表示された値を使用します。これらの値に
よって、上記で同定されたスペクトルの m/z および式とイオン種の値が
表示されます。

3 メソッドを保存します。
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ステップ 3 スペクトルを同定するためのライブラリを割り当てます。
1 ［メソッドエディタ］アイコンをクリックして［メソッドエディタ］を開
き、［同定］ > ［同定ワークフロー］をクリックします。
簡単に確認できるように、［定性分析ナビゲータ］ウィンドウの外側に
エディタペインをフローティングさせます。

2 スペクトルを同定するためのライブラリの値を設定します。 Solo.cdb ラ
イブラリが MassHunter に付属しており、実習サンプルで使用する 4 つの
化合物を含んでいます。以下に表示された値を使用します。
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タスク 3.定性ナビゲータでのピークの同定
1 ［クロマトグラム結果］ペイン内で右クリックし、RT 4.676 のピーク周辺
をドラッグします。ズームされたシングルピークが表示されます。

2 ［範囲選択］  が選択された状態で、マウスをクリックおよびドラッグ
して、 RT 4.7 から 4.71 までのバックグラウンドを選択します。この選択
されたエリアはバックグラウンドスペクトルとなります。

3 影の付いた範囲内で右クリックし、コンテキストメニューから［MSスペ
クトルをバックグラウンドに抽出］を選択します。
抽出されたスペクトルが［MS スペクトル結果］ペインに表示されます。
［データナビゲータ］の［バックグラウンドスペクトル］でも選択できま
す。
以降の抽出された MS スペクトルから自動的に減算されます。

4 マウスをクリックおよびドラッグして、 RT 4.75 から 4.68 までのピーク
トップを含むエリアを選択します。

5 影の付いた範囲内で右クリックし、コンテキストメニューから［MS スペ
クトルの抽出］を選択します。
このスペクトルが抽出され、［MS スペクトル結果］ トップペインに表示
され、［データナビゲータ］の［スペクトル］でも選択されます。バッ
クグラウンドスペクトルが減算されており、［MS スペクトル結果］ トッ
プペインの［減算 ］ラベルによって示されます。

6 ［MS スペクトル結果］タブで、［ズーム中に Y 軸をオートスケール］  
および［予想同位体分布を表示］  が選択された状態で、メインメ
ニューから［同定］ > ［ライブラリ /DB でスペクトルを検索］を選択し
ます。このスキャンの［スペクトル同定結果］タブに、ライブラリによ
って検索された化合物としてドデカンが表示されます。
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7 m/z 軸をズームして、168 から 179 までの範囲の値を表示します。ドデカ
ンに対して予測される同位体が、⾚い輪郭で囲まれて表示され、ドデカ
ンの同位体であることが示されます。

8 必要に応じて、この手順を繰り返して、このサンプル内の他のピークを
同定します。

9 ［メソッド］メニューで［保存］を選択します。
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タスク 4.定性分析ワークフローを使用した
化合物の同定
ステップ 1 ［化合物の同定］ワークフローの定性分析メソッド設定を編
集します。
このタスクは、定性分析プログラムを開いた状態で、データファイル 
SOL_A.d の分析がタスク 3 の最後のステップで完了した状態から開始すると
仮定しています。
1 メインツールバーエリアの［化合物ビュー］タブをクリックします。

Sol_A.D データファイルがサンプルクロマトグラムに表示されます。

2 メインツールバーの［メソッドエディタ］アイコンが選択されていない
場合、選択して［メソッドエディタ］を開きます。 

簡単に確認できるように、［定性分析ナビゲータ］ウィンドウの外側にエ
ディタペインをフローティングさせます。 

3 ［メソッドエディタ］で、［⾃動化メソッド /ワークフロー］をクリック
します。［オプション］タブが表示されます。

4 ［オプション］タブで、ワークフローの［ターゲット /Suspect スクリー
ニング］を選択し、［化合物検出］の［フラグメントによる検出］を選択
します。

5 ［メソッドエディタ］で、［ターゲット /Suspect スクリーニング］ > ［フ
ラグメントによる検出］をクリックし、［ターゲットソース］タブを
クリックします。

6  をクリックし、 SolA.cdb をターゲットソースとして選択します。こ
のファイルは、6ページの「参考資料」 に示すロケーションから検索で
きます。
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ステップ 2 ［フラグメントによる検出］ アルゴリズムを設定します。
1 ［メソッドエディタ］で、［フラグメントオプション］をクリックし、値
を設定します。表示される値を使用します。これらの値は正しく設定し
てください。このサンプルの解析では、その他のタブの値はデフォルト
値で OK です。
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2 ［メソッドエディタ］ツールバーの［フラグメントによる検出］アイコン
をクリックします。
結果は［サンプルテーブル］、［化合物リスト］、［サンプルクロマトグ
ラム結果］、［化合物クロマトグラム結果］、［化合物 MS スペクトル結
果］ペインに表示されます。

ステップ 3 メソッドを保存します。
1 ［メソッドエディタ］ツールバーで［メソッドの保存］ をクリックし
ます。
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タスク 5.自動化メソッドレポートの
コンフィグレーション
解析レポートを対話形式で印刷するか、ここで⾏うように⾃動化メソッド
ワークフローの一環としてレポートを作成することができます。解析レポー
トには、クロマトグラムの抽出や積分、スペクトルの抽出、化合物の検出、
ピークスペクトルに関するデータベースの検索、またはピークスペクトルか
らの化学式の作成の結果を含めることができます。

ステップ 1 レポートワークフローを含めるように定性分析メソッドを編
集します。
1 ［メソッドエディタ］で、［⾃動化メソッド］をクリックし、［レポート］
を選択します。

2 ［出力先］タブのエントリを、以下に表示された値に設定します。

［レポートの保存］を選択し、 PDF 形式のレポートを保存するフォル
ダー位置を入力します。



ファミリアリゼーションガイド
タスク 5.⾃動化メソッドレポートの コンフィグレーション

40 Agilent 7250 Q-TOF GC/MS ファミリアリゼーションガイド

3 ［テンプレート］タブのエントリを、以下に表示された値に設定します。

この実習では、c ワークフローの選択に基づいて、ターゲットスクリーニ
ングレポートテンプレートを使用しています。 

4 ［レイアウト］タブのエントリを、以下に表示された値に設定します。
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5 ［コンテンツ］タブのエントリを、以下に表示された値に設定します。

化合物テーブル、クロマトグラム、スペクトルタイプ、ピークテーブ
ル、含めるライブラリ検索結果スペクトルタイプを選択します。

ステップ 2 メソッドを保存します。
1 ［メソッドエディタ］ツールバーで［メソッドの保存］ をクリックし
ます。
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タスク 6.自動化メソッドワークフローの
作成
このタスクでは、保存されたシングルメソッド内で、フラグメントによる検
出ワークフローとレポートワークフローの自動化を⾏います。ここでは、前
のタスクで作成したメソッドに基づいて解析を実⾏します。サンプルデータ
測定ランの終了時に、複数のワークフローを含む保存されたデータ解析メ
ソッドを使用して、自動的に解析を⾏うようにすることもできます。
1 ［メソッドエディタ］で、［⾃動化メソッド］ > ［ワークフロー］を選択
します。
このワークフローはすでにコンフィグレーションされています。36ペー
ジの「タスク 4.定性分析ワークフローを使⽤した化合物の同定」を参照
してください。
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2 ［メソッドエディタ］で、［⾃動化メソッド］ > ［ワークフロー］を選択
します。
このワークフローはすでにコンフィグレーションされています。39ペー
ジの「タスク 5.⾃動化メソッドレポートの コンフィグレーション」を
参照してください。
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3 ツールバーのドロップダウンメニューから、［⾃動化メソッド実⾏］
を選択します。

化合物が検出、同定され、レポートが作成されて、指定されたロケー
ションに PDF として保存されます。
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タスク 7.結果のレビュー
このタスクでは、定性分析ワークフロープログラムのさまざまなウィンドウ
に表示される結果を簡単に⾒ていきます。すべてのウィンドウにさまざまな
結果データが表示されています。

ステップ 1 検出れた化合物の数と、これらのうちで同定されたものの数
を確認します。
1 ［サンプルテーブル］セクションの［結果サマリー］列に、適切な 4 つの
ターゲットが検出されたことが示されています。

2 右にスクロールして、他の列のデータをレビューします。

ステップ 2 同定された化合物のプロパティが［化合物リスト］に表示
されています。
1 ［化合物リスト］ツールバーで、［データを含まない列を隠す］ をク
リックします。

• 不要な列を⾮表示にし、幅を調整することで、
• パラメータが確認しやすくなります。

2 ［化合物リスト］ツールバーで、［列幅の⾃動調整］ をクリックしま
す。

3 右にスクロールして、同定された 4 つの化合物の結果をレビューします。
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ステップ 3 ［化合物同定結果］を表示します。
1 ウィンドウの下部にある［化合物同定結果］タブをクリックします。
2 ［化合物リスト］で、右にスクロールして［化合物の同定］セクションを
表示し、［ドデカン］を選択します。
ドデカンが［化合物同定結果］ウィンドウに表示されている化合物で
す。 

3 右にスクロールし、ドデカンの結果をレビューします。
4 このリストの他の 3 つの化合物も選択し、結果ペインでそれらの
プロットの表示を確認します。

ステップ 4 ［サンプルクロマトグラム結果］ウィンドウをレビューしま
す。
1 ［化合物の重ね描きモード］をクリックします。 

TIC の RT 4.676 min に化合物ドデカンが主要ピークとして表示されてい
ます。
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ステップ 5 ［化合物クロマトグラム結果］ウィンドウをレビューし、そ
の重ね描きモードを表示します。
1 ［化合物クロマトグラム結果］ウィンドウで、  をクリックしてリスト
モードから重ね描きモードに変更します。
重ね描きードでは、 EIC はピーク輪郭の線として、 ECC は塗りつぶされ
たピークとして示されます。今回の実習例では、これらのピーク位置は
揃っています。 
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ステップ 6 化合物同定レポートをレビューします。
1 ファイルエクスプローラで、化合物同定レポートの PDF ファイルがある
フォルダーへ移動して開きます。実習のデモでは、
D:¥MassHunter¥reports に保存するよう指定しています。
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タスク 8.Unknowns Analysis を使用した
化合物の同定
このタスクでは、MassHunter 定量分析に含まれる Unknowns Analysis アプリ
ケーションを使用し、 SureMass を用いて未知の化合物を検出します。

ステップ 1 Unknowns Analysis アプリケーションを起動します。
1 デスクトップの［Unknowns Analysis］ショートカットをダブルクリック
します。

2 メインメニューから［ファイル］ > ［新規解析］を選択します。
3 ［ファイル名］に UnknownsDemo.uaf と入力します。アプリケーション
のタイトルバーに、この解析名が表示されます。

ステップ 2 新規解析にサンプルを追加します。
1 メインメニューから［ファイル］ > ［サンプルの追加］を選択します。
定量バッチフォルダーにデータファイルが存在しない場合は、［サンプ
ルのコピー］をクリックし、別のロケーションからサンプルを選択しま
す。定量バッチフォルダーにサンプルがコピーされます。

2 定量バッチフォルダーから Sol_A.D ファイルを選択し、［OK］をクリック
します。

ステップ 3 サンプルデータを SureMass 形式に変換します。
1 メインメニューから ［ツール］ > ［精密質量サンプルの変換］ を選択し
ます。

2 上記で読み込んだサンプルのバッチフォルダーに移動します。ステップ 2 
新規解析にサンプルを追加します。を参照してください。

3 バッチフォルダーから Sol_A.D ファイルを選択し、［OK］をクリックしま
す。

4 ダイアログの［変換］セクションで、［SureMass 形式に変換］を選択
し、［変換］をクリックします。データファイルが SureMass 形式に変換
されます。完了したら［閉じる］をクリックします。
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ステップ 4 解析メソッドを編集します。
1 メインメニューから［メソッド］ > ［編集］を選択します。
2 ［ピーク検出］タブの［ピーク検出］で、［SureMass］を選択します。

3 ［デコンボリューション］タブをクリックし、［質量分解能］で［RT 
ウィンドウサイズ係数］を 100 に設定します。

4 ［コンポーネントシェイプ］で、［基準ピークシェイプを使⽤］をオフに
します。
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5 ［ライブラリ検索］タブをクリックし、［ライブラリの変更］をクリック
します。 

6 SolA.cdb ファイルのロケーションへ移動し、 SolA.cdb ファイルを選択し
ます。

7 ［検索条件］で、［スクリーニングタイプ］タイプに［なし］を選択し、
［重複ヒットを削除］を選択します。

8 ［⼀致ファクタ］で［RT ⼀致の使⽤］を選択します。
9 ［RT ペナルティ法］で［台形則］を選択し、［RT 範囲］を 20 sec に、
［ペナルティなしの RT］範囲を 15 sec に設定します。

10［化合物の同定］タブをクリックし、［最小 m/z］を 60 に設定します。
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11［すべてのサンプルに適⽤］をクリックします。
12［詳細］をクリックし、［ライブラリ検索］タブをクリックします。
13［精密質量許容値］を 50 に設定し、［OK］をクリックします。
テーブルの最後の列までスクロールします。［メソッドエディタ］が閉
じます。
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ステップ 5 解析を実⾏します。
1 ［Unknowns Analysis］ツールバーの［すべて解析］アイコンをクリック
します。メソッドで設定されたパラメータに従ってサンプルファイルが
解析されます。

2 ツールバーの［非ターゲット］をクリックして、同定された化合物を表
示します。

3 まだ選択されていない場合は、［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。これにより、サンプルデータと比較し
たライブラリスペクトルが表示されます。
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