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フーリエ変換型質量分析計とは？

OrbitrapTMテクノロジーを用いた

メタボロミクス

サーモフィッシャーサイエンティフィック株式会社

CMD C&MSアプリケーション 石橋 愛実



本日の内容について

OrbitrapTMの原理

精密質量データ解析の基礎

メタボロミクス分析のご紹介

ソフトウェアを用いたアプリケーション紹介
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Orbitrapとは？

開発者

・ 従来、超伝導マグネットを使用したFT-MSでしか達成できなかった
高質量精度、高分解能スペクトルを取得可能にした電場型FT-MS

z

φ

超対数的な電位分布: 

“理想的なKingdon型イオントラップ ”

r

Makarov A. Anal. Chem. 2000, 72, 1156-1162.

電場型FT-MSなので

超伝導マグネットが不要！

▪ 高質量精度 （質量精度<3ppm、外部標準法）
例えば…m/z=200のイオンを観測した場合、

質量誤差 3ppm ＝ 0.000003 × 200 ＝ 0.0006 Da

▪ 高分解能
例えば…m/z=200のイオンを観測した場合、分解能70,000では

m/zの差が約0.006Da しかない近接したイオン同士を完全に分離できる
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オービトラップの検出原理
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OrbitrapOrbitrap

超高分解能

誰にでも精密質量

高質なデータ（積算不必要）

◩ 誘導電流を周波数として記録

◩ 周波数をフーリエ変換で分解

◩ 各周波数＝各質量成分（m/z)

質量①

質量②

質量③



Orbitrapでのイオンの軌道

Characteristic frequencies:
• 回転運動の周波数 ωφ
• 軌道半径 r の周波数 ωr
• 中心電極の軸方向の周波数 ωz
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R：中心電極から対局電極までの距離
Rm：イ オンの軌道半径
k：定数
M：質量
q：電荷量
Orbitrap の特殊な形状により，軸方向 の振動運動速度（v）は
軌道半径 Rm の変数ではなくな り，m/q のみの変数となる

m/zが小さいほど大きな数値，すなわち高い周波数となる



V
加速電圧

加速されたイオン

検出器

E = q V = mv2/2

L

加速空間 自由飛行空間

v = 2qV/m√
T = L / v =

m/2qV√
（E：運動エネルギー、V：電圧、ｍ：質量、v：イオンの速度）

L

飛行時間型質量分析計 リニア型

イオンを一定の電圧（V）て加速したときの
エネルギー、質量と速度の関係は

E = qV = mv2/2 （エネルギー保存則）

質量が大きいものほどゆっくり飛ぶ= 分解能が高い

フライトチューブを長くすれば、分解能が高くなる。

市販の装置のフライトチューブは数m
反射型（リフレクター型）というタイプもある。
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Tof とOrbitrap の原理は実は似ている

Tof –MS イオンが一定の距離を移動するのに要する時間を利用

Orbitrap イオンが一定時間に周回運動（距離に換算可能）する際に発生する電流の周波数を利用

Orbitrap はイオンを回転，振動運動させることでより長い距離を飛行させる。

加速電圧が3.5 kV の場合、m/z 500 の1 価イオン（1.602×10－19C）
を例で計算すると飛行速度は約37 km/s となる。
周波数情報として採用されない運動も含まれているので
実際に記録される振動運動の速度はその3 割程度となり、12 km/s 
程度である。
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質量分解能: Orbitrap
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m/z

m/zにおける質量分解能

Orbitrap Exploris 120
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Orbitrap Exploris 240
分解能240,000@m/z 200

Tof の分解能

メーカーによって基準とする
m/z、分解能が異なるが

およそ30000~80000ぐらい。



分解能&質量精度ともに高性能に取得できるのがOrbitrap

分解能 ≠ 質量精度
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高分解能 質量精度良

高分解能 質量精度悪

低分解能 質量精度良
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Thermo Scientific™ Exploris
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Orbitrap Exploris 240 の装置性能

• ポジネガスイッチング

1サイクル(1ポジテイブ＆1ネガティブ）が700 ms以内

(設定分解能60,000, Full Scanの時)

• マイルドトラッピングモード

• AcquireX機能

• オプション

FAIMS Pro Duo
BioPharma option

53 cm

70
 c

m

76 cm

120 kg
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• 分解能@m/z 200 （スキャン速度）
15,000 (22スキャン/秒)
30,000 (12スキャン/秒)
45,000 (10スキャン/秒)
60,000 (7スキャン/秒)
120,000 (3スキャン/秒)
180,000 (2スキャン/秒)
240,000 (1.5スキャン/秒)

• 質量精度
3 ppm以内 (外部標準法)
1 ppm以内 (内部標準法)
sub 1ppm以内(EASY-IC)

• 感度
200 fg reserpine (S/N比 100:1)：MS/MS
200 fg reserpine (S/N比 250:1)：SIM

• 測定質量範囲
m/z 40-6,000
*BioPharma オプション(m/z 40- 8,000)



Orbitrap Exploris 240の装置構成

OptaMax NG
Electrospray Ion 

Source EASY-IC Internal 
Calibrant Source

Advanced Active 
Beam 

Guide (AABG) Advanced Quadrupole 
Technology (AQT)

C-Trap

Independent 
Charge Detector

High-Field Orbitrap
Mass Analyzer

Ion Routing 
Multipole

S-Lens

• 高選択性 四重極マスフィルタ
• アイソレーション幅 最小0.4amu

• キャリブラントイオン（フルオランテン）の生成
• リアルタイムで、pos/neg両極性の質量補正が可能
• Sub ppm以内の質量精度と長期間安定性（5日間以上）

• 高電場型オービトラップ
• 最大分解能 24万
• 最速スキャンスピード22Hz

• HCDコリジョンセル
• イオンのトラッピング
• フラグメントイオンの生成

Transfer
Tube
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Excellent Scan-to-Scan Mass Accuracy
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Mass Accuracy [M+H]+ Zearalenone across the peak

Scan
Exact 
mass

Observed 
mass Delta ppm

1 319.1536 319.1526 -3.13
2 319.1536 319.1536 0.00
3 319.1536 319.1532 -1.25
4 319.1536 319.1535 -0.31
5 319.1536 319.1535 -0.31
6 319.1536 319.1534 -0.63
7 319.1536 319.1534 -0.63
8 319.1536 319.1534 -0.63
9 319.1536 319.1535 -0.31

Average -0.80

Mass Accuracy [M-H]- Zearalenone across the peak

Scan
Exact 
mass

Observed 
mass Delta ppm

1 317.139 317.1386 -1.26
2 317.139 317.1389 -0.32
3 317.139 317.1389 -0.32
4 317.139 317.139 0.00
5 317.139 317.1389 -0.32
6 317.139 317.1391 0.32
7 317.139 317.139 0.00
8 317.139 317.1389 -0.32
9 317.139 317.1388 -0.63

Average -0.32

Full Scan 
pos

Full Scan 
neg

Positive / Negative
同時測定



EASY-ICを使用すると..さらに安定した質量精度

EASY-IC
Fluoranthene
C16H10

+ m/z 202.0777
C16H10

- m/z 202.0788

±500 ppb

• LC-MSの分析条件に依存せず、ポジティブ・ネガティブの両方の補正が可能
• EASY-ICを使用する事でさらに安定した質量精度を長期間維持する事が可能
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精密質量データ解析の基礎
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高質量分解能による詳細な同位体パターンの決定
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高質量分解能による詳細な同位体パターンの決定
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Biotin C10H16N2O3S
Negative mode

0.25ppm
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33S15N 2H

13C218O
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スルファメトキサゾール C10H11N3O3S
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8mix_100ppb_03 #1245 RT: 6.86 AV: 1 NL: 7.51E6
T: FTMS + p ESI Full ms [150.0000-1000.0000]
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254.0595
R=56506

z=1

255.0632
R=55502

z=1
256.0554
R=55502

z=1

約10%
＞炭素は約10個

Δ1.9958
＞硫黄の含有、1個

Elemental composition search on mass 254.06

Isotope  Min   Max
N-14       0    10
O-16       0    15
C-12       0    30
H-1        0    60
S-32       0     1
Charge 1
Mass tolerance 5.00 ppm
Nitrogen rule : Even electron ions
RDB equiv -1.00-100.00
max results 10

m/z= 249.06-259.06

m/z Theo. 
Mass

Delta 
(ppm)

RDB 
equiv.

Compositionm/z Theo. 
Mass

Delta 
(ppm)

RDB 
equiv.

Composition

 254.0596  254.0594     0.68     6.5 C 10 H 12 O 3 N 3 S
 254.0592     1.40     3.5 C2 H8 O6 N9

 254.0600    -1.89    15.5 C18 H8 O N



?
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wrap_10 #7601 RT: 18.42 AV: 1 NL: 2.43E7
T: FTMS + p ESI Full ms [100.0000-1500.0000]
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610.1832
R=36407

z=1

611.1838
R=36302

z=1

612.1816
R=35402

z=1

613.1814
R=35102

z=1

614.1810
R=33602

z=1 615.1785
R=30802

z=1
617.1355
R=27300

z=?

616.1784
R=27000

z=?

約60%
＞炭素が60個あるわけではない

Δ1.9984
＞硫黄、ケイ素？

Δ1.0006
＞12Cと13C 由来なら、Δ1.003なので狭すぎる

M M+1 M+2

元素 質量 存在比% 元素 存在比% ⊿md 元素 存在比% ⊿md

28Si 27.9769 100 29Si 5.078% 0.9996 30Si 3.347% 1.9968

ポリシロキサン C16H48O8Si8  アンモニウムアダクトイオン

[29]Si 由来
約42%

[13]C 由来
約16%

実測のピークは
下段の合成で高さ約60％



OrbitrapTMの原理

精密質量データ解析の基礎

メタボロミクス分析のご紹介

ソフトウェアを用いたアプリケーション紹介
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分析を始めるにあたって

情報収集

 測定事例（論文, アプリケーションノート等）

 化合物情報（構造, 組成式）

 前処理情報
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LC/MSで分析される化合物(イメージ)

極
性

分⼦質量

低

⾼

⼩(50Da〜) ⼤(〜150000Da)

単糖 オリゴ糖 多糖

DNA
RNA

ペプチド

代謝物

医薬

農薬

複合脂質

合成ポリマー
化成品

脂質

アミノ酸 タンパク質
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LC/MSで分析される化合物(イメージ)
極
性

分⼦質量

低

⾼

⼩(50Da〜) ⼤(〜150000Da)

単糖 オリゴ糖 多糖

DNA
RNA

ペプチド

代謝物

医薬

農薬

複合脂質

合成ポリマー
化成品

脂質

アミノ酸 タンパク質

ESI

APCI

EI/CI

イオン化するかどうか、
どのイオン化が適しているかは、FIA
（Flow Injection Analysis、カラムを使わ
ない分析）で確認することが可能です。
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メタボロミクスがターゲットとする低分子

M
W
.

Polarity

Base

La
rg
e

Sm
al
l

Nucleotide
Nucleoside

Sugar phosphate

Amino acids

Sugar Polyamine

Acyl‐CoA Sterol

Fatty acids

Sphingolipids

Phospholipids

Acylglycerol

Organic acids

hydrophilic hydrophobic

Glycolipids

lipids
metabolites

物理化学的特性が多様 同重体・異性体が多種多様に存在
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測定対象化合物の特性を把握した測定条件の選択が重要

メタボロミクスがターゲットとする低分子

Metabolites
triglycerides

cholesterol esters

diacylglycerols

sphingomyelines

phosphatidylcholines

phosphatidylethanolamines

other phospholipids

fatty acids

eicosanoids & metabolites

bile acids

bilirubin

amino acids, amines

organic acids

sugars

Other polar: e.g. purines & pyrimidines

RP

Re
ve
rs
ed

 p
ha

se

H
IL
IC

HILIC IC

IC

MS ionization
+
+
+
+
+
+

+& ‐
‐
‐
‐

+ or ‐
+
‐
‐
‐

Po
la
rit
y
hydrophilic

hydrophobic
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RP‐ESI(+)

HILIC‐ESI(+)

RP‐ESI(‐)

HILIC‐ESI(‐)

IC‐ESI(‐)

Secondary 
metabolites
Secondary 
metabolites

NucleotidesNucleotides

Pentose and 
ascorbate

Pentose and 
ascorbate

Galactose, 
nucleotide sugar

Galactose, 
nucleotide sugar

Amino AcidAmino Acid

Amino AcidAmino Acid

Amino AcidAmino Acid

GC(CI,EI)

LipidsLipids

RP‐Lipids

さまざまな分離法で多様なメタボロームのカバレッジを高める

Fatty AcidFatty Acid

EnergyEnergy

TCATCA
Carbon 
Fixation
Carbon 
FixationXenobiotics

Biodegradation
Xenobiotics

Biodegradation

Amino AcidAmino Acid
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定性分析の基本はData Dependent Analysis

フルスキャンとデータディペンデントMS/MSは
しきい値以上の強度を持つピークの
MS/MSを網羅的に取得する方法です。

Threshold

RT

T: FTMS + p ESI Full ms [150.00-1000.00]
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391.2845 436.3426326.2538 536.1659

F: FTMS + p ESI d Full ms2 272.19@hcd35.00 [50.00-295.00]
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MS/MS
Full MS
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Dynamic Exclusion の使用

データディペンデントMS/MS に追加する機能。
フルスキャンのデータに従い、しきい値以上の
ピークについてMS/MSを行います。
MS/MSを行ったプリカーサーイオンを記録して、順次、
新規のプリカーサーイオンを選択し、多くのイオンからの
MS/MSを取得します。

Threshold

RT

Full Scan

7mix_dy #798 RT: 3.99 AV: 1 NL: 3.20E5
T: ITMS + c ESI Full ms [150.00-1000.00]

200 400 600 800 1000
m/z
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455.36237.20

281.97
391.18

7mix_dy #799 RT: 4.00 AV: 1 NL: 6.81E4
F: ITMS + c ESI d Full ms2 455.00@cid35.00 [115.00-500.00]

200 300 400 500
m/z
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303.23
165.08

260.16150.04

7mix_dy #803 RT: 4.10 AV: 1 NL: 2.20E5
F: ITMS + c ESI d Full ms2 237.00@cid35.00 [55.00-300.00]

100 150 200 250 300
m/z
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194.02

220.07

MS/MS

MS/MS
Full MS
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Steppedコリジョンエネルギー～定性分析に有効な機能～

m/z

Collision energy: 低

m/z

Collision energy : 中

m/z

Collision energy: 高

Stepped Collisionを使用したMS/MSスペクトル

m/z

3種のエネルギーのフラグメントイオンを混合して検出

• 四重極でのコリジョンを採用している装置では必ずコリジョンエネルギーの最適化が必要になります

• Explorisシリーズ に搭載しているStepped コリジョンエネルギーを使用する事で、 適正なコリジョンエネルギーが

不明な未知成分であっても低m/zから高m/zまで幅広く、多くの構造情報を一度に取得することが可能です。
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FTMS + p ESI d Full ms2 534.4718@

m/z

Data Dependent AnalysisとDynamic Exclusion

FTMS + p ESI d Full ms2 628.1934@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 702.3681@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 391.2844@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 446.4195@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 446.4195@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 446.4195@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 534.4718@

m/z

FTMS + p ESI d Full ms2 534.4718@

m/z

FTMS + p ESI Full ms [100.0000-1500.0000]

m/z

198.1848

534.4719

628.1935
290.9187

694.6694

TIC

XIC
Intensity threshold

FTMS + p ESI d Full ms2 534.4718@

m/z
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高分解能の効果：メタボロームカバレッジの向上

1106

1584
1719

0

500

1000

1500

2000

30K 60K 120K

co
m

po
un

ds
 d

et
ec

te
d

resolution

43% increase

9% increase

ヒト血漿中代謝物ピーク数
(positive mode)

ヒト血漿中代謝物ピーク数
(negative mode)

resolution

548

799
900

0

200

400

600

800

1000

30K 60K 120K

co
m

po
un

ds
 d

et
ec

te
d

46% increase

13% increase

31



従来のMS/MS取得法：Data-Dependent Acquisition (DDA)
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m/z m/zm/z

①

③ ②

強度の大きいシグナルから順番にMS/MSを取得
すべてのMS/MSを取得できない
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本来あるべきインテリジェンスなMS/MS取得法
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m/z

① ②
③

×

×

m/z m/z

M+H+ M+Na+

background ions
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本来あるべきインテリジェンスなMS/MS取得法

m/z

④

⑤ ⑥

m/zm/z m/z
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① ②
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×
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background ions

××
M+H+
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AcquireX 直近の測定データを利用した自動化された包括的MS/MS取得方法

ブランク
Full MS

サンプル
Full MS

サンプル
DDA*

サンプル
DDA

（繰り返し測定）

サンプル
DDA

（繰り返し測定）

自動でExclusionリスト（MS/MSを行
わないピークリスト）を作成

自動でInclusionリスト（MS/MS
を行うピークリスト）を作成

自動でInclusion/Exclusionリストを
アップデートしたメソッドを作成

*DDA : data-dependent aquisition

掘り下げてMS/MSを実行することで
取こぼしのないMS/MSデータ取得
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AcquireXで取得される有用なMS/MS
不要なデータを減らし、情報価値あるデータを収集

36

Human plasma (NIST SRM1950), C18, 15min gradient 



AcquireXでサンプル由来のさまざまな成分のMS/MSをカバー

繰り返し測定では、さらに微量成分まで掘り下げてMS/MSを取得可能

37

Traditional DDA AcquireX

Number of compounds with fragmentation spectra

Human plasma (NIST SRM1950), C18, 15min gradient 



91
5 10

13

10
61

15
78

22
82 25

34

1 2 3
T NUMBER OF DDA INJECTIONS

traditional DDA AcquireX

AcquireXでサンプル由来のさまざまな成分のMS/MSをカバー

Total number of DDA Injections

Human plasma (NIST SRM1950), C18, 15min gradient 
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OrbitrapTMの原理

精密質量データ解析の基礎

定性分析ノウハウのご紹介

ソフトウェアを用いたアプリケーション紹介

39
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低分子の解析について

Compound Discoverer
網羅解析
差分解析、変量解析
化合物ID、データベース検索

FreeStyle
スペクトル解析
クロマトグラム解析
条件検討など基本のデータ確認
ライブラリサーチ

その他の解析用ソフトウエア

定量ソフトウエア

低分子構造解析支援
ソフトウエア

40



FreeStyle 1.8
スペクトル、クロマトグラム解析デフォルトソフトウエア

41

質量分析計の基本の解析に使用するソフトウエア

使いやすいユーザーインターフェース

MSおよびMS2データを用いた元素組成の算出と信頼性を高めるための同位体シミュレーション

HRAMデータインテリジェンス
（データを取得するために使用したMSシステムの質量精度にしたがって、データを表示）

mzCloud mass spectral library search 
オンラインmzCloud質量スペクトルライブラリでのスペクトルサーチ
（インターネットへの接続が必要、データベースはライセンスフリー）

mzVault &NIST mass spectral library search 
ローカルスペクトルライブラリmzVaultまたはNISTでのスペクトルサーチ
カスタムライブラリはユーザーが作成可能



使いやすいユーザーインターフェース

42

ダブルクリックでマスクロマトグラムの作成

トレース段数の制限なし

データを読み取り、設定を自動で選択



簡単な操作でフルスキャンからMS2へ

43

Precursors Flag（Nearby）

近傍のMS2スペクトルをリンク

ダブルクリックで表示

MS2



同位体を加味した組成解析

44

理論値と実測の同位体パターンの

類似度をスコア化

同位体のカバー率

実測すべて（左）

理論値に対して（右）



実測分解能にあった同位体シミュレーション

45

34Sを含む同位体拡大



MS2フラグメント情報を利用した組成の演算

46

MS2スペクトル

各フラグメントの情報

MS2のカバー率をスコア化

MS2の本数

理論値との整合性で判断



確度の高い組成解析

34S 
isotope 2 x13C isotope

TrueComposition™ algorithm 
• 精密質量
• 同位体パターン
• MS/MSカバレッジ
を考慮した確度の高い組成解析

Full Scan

Full Scan +MS/MS

Direct Infusions, 285 Compounds
Max. Composition: H180 C80 N30 O30 S5 P2 Cl4 Br3 B I4 As F20
Mass Range: 80 ‐ 900

Rank2

Rank1

Full Scan
(previous version, CD2.0)

Full Scan+MS/MS
(new version, CD2.1)
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Free Styleからオンラインスペクトルデータベース

MS2データからオンサインスペクトルライブラリへ

フラグメント構造情報まで
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https://www.mzcloud.org  

49

データベースを参照するには、GoogleアカウントもしくはFacebookアカウントによるSign upが必要です。

megumi.ishibashi@thermofisher.com | 2022-7-8



イオントラップMSnとコリジョンセルのMS2を登録

50

M+H

MS2

MS3

MS4

MS5

megumi.ishibashi@thermofisher.com | 2022-7-8



mzCloudの特徴：豊富な化合物種

Reference Library に登録のある化合物に限定

Compound Class 詳細

治療薬/処方薬
12%

濫用・違法薬物
11%

スポーツドーピン

グ薬
8%

ステロイド・ビタミ

ン・ホルモン
0%

内因性代謝物
28%

天然物・生薬
16%

自然毒
1%

不正医薬品
1%

抽出物・浸透物
5%

農薬・除草剤
7%

賦形剤・添加剤・着色剤
2% 違法添加剤

1%

パーソナルケア製

品・化粧品
2%

色素・染料
3%

化学工業物質
4%

パーフルオロ化合物
0%

分類 化合物数 %

治療薬/処方薬 1,371 12%

濫用・違法薬物 1,185 10%

スポーツドーピング薬 846 7%

ステロイド・ビタミン・ホルモン 31 0%

内因性代謝物 3,724 32%

天然物・生薬 1,740 15%

自然毒 114 1%

不正医薬品 72 1%

抽出物・浸透物 549 5%

農薬・除草剤 756 6%

賦形剤・添加剤・着色剤 269 2%

違法添加剤 61 1%

パーソナルケア製品・化粧品 199 2%

色素・染料 291 2%

化学工業物質 437 4%

パーフルオロ化合物 40 0%

Nanomaterials 0 0%

*Total 11,685
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Compound Discoverer

Fullscan/dd-msn
(Pos / Neg)

化合物同定ピーク検出 統計解析
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Compound Discovererの網羅的解析のワークフロー

化合物名の同定、探索

PCAプロットの作成

ボルケーノプロットの作成

Hierarchical cluster の作成

変量解析

全データからしきい値以上のピークをピッキングする

m/zとRTの情報からアダクトイオンのグルーピングを行う

ブランクデータの差し引き

MSのデータを選択する

ピッキングしたピークのリテンションタイムのアライメントをする

ピークリストを作成する

m/zもしくは分子組成から

Chemspiderのサーチ

MS2スペクトルからmzCloudのサーチ

Mass List からのサーチ

MS2スペクトルからmzValutのサーチ

mzLogic の構造の妥当性評価

PLS-DAプロットの作成

組成式の算出

Molecular Networksの作成
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ピーク検出について

クロマトグラムのアライメント 同一化合物由来のシグナルをグルーピング

[M+H]+
150.05844

[M+Na]+
172.04042

[M+H‐NH3]+
133.03198

m/z

溶媒ブランクを利用したバックグラウンドイオン（ノイズ）除去

=      Analyte signalsSample  － Solvent blank

同位体イオンお
よび付加イオンを
グルーピング

RT(min) RT(min)

アライメント後アライメント前
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化合物同定について

組成解析

フラグメントイオンの予測と帰属

mzCloud MS/MSライブラリサーチ

データベースサーチ(ChemSpider, MassList etc.)

フラグメントイオンの帰属

150.05844
A0

A1 A2

‐0.7ppm

m/z

120K
13C

2H
33S

15N

m/z

MS/MS
実測

MS/MS
ライブラリ
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統計解析

全ての統計解析は、解析結果
テーブルとリンクしており、成分
のフィルタリングが統計解析に
反映

Volcano plot PCA PLS‐DA

Heat map Whisker plot
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化合物同定に使用できる探索機能

名称 インターネットへの接続 検索対象・検索項目 詳 細

Search mzCloud 必要 MS/MSスペクトルの検索
Orbitrapでデータ取得したMSnデータベース mzCloudを活用
https://www.mzcloud.org/

Search mzVault MS/MSスペクトルの検索
mzCloud のローカル版データベース（Compound Discovererに含まれる）
お客様サイドで作成できるカスタムデータベース
Compound Discoverer の解析結果からも作成可能

Search Mass List フルスキャン（& RT）

テキスト形式のデータベース
最小項目は化合物名と組成式、さらにリテンションタイム、CASなども項目として使
用可能
基本は精密質量からの探索（情報を入力すれば、リテンションタイムも追加可能）

Search 
Chemspider 必要 フルスキャン

フルスキャンの精密質量もしくは組成を用いた化合物構造式データベースサイト
Chemspider でのサーチ

Apply mzLogic 必要
フラグメント情報から構造の

妥当性を検討する
mzCloud のフラグメント情報を利用して、フラグメントの組成と化合物の部分構造の一
致度から可能性の高い化合物構造をスコア化してランキングする

Pattern Scoring フルスキャンスペクトル
塩素、臭素、硫黄（硫黄については分子量によっては分解能に依存）の同位体パターンを
検出する。

Compound Class MS/MSスペクトルの検索
フラグメント情報をデータベース化し、そのフラグメントイオンを有する成分を検出する
フラグメントイオンのライブラリはカスタマーサイドで作成

Search Neutral 
Losses MS/MSスペクトルの検索

ニュートラルロス情報をデータベース化し、そのニュートラルロスを有する成分を判定
一般的なニュートラルロスのデータベースは登録済み、不足分はエディターで作成可能。

表中、下4段の機能は構造解析もしくは構造情報をもとにした未知ピーク（類縁体、分解物など）の探索に用います。
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各データベースの特徴

データベース名 アイコン 提供 タイプ
ネット環

境
特徴 特記事項

mzCloud Thermo スペクトル
データベース

〇

編集不可
スペクトル、化合物名、組成、構造、etc.

化合物数約18,500個
E&L 549 個を含む

溶出時間の情報はない

mzVault Thermo スペクトル
データベース

編集不可
スペクトル、化合物名、組成、構造、etc. 溶出時間の情報はない

mzVault スペクトル
データベース

ユーザーが構築
測定データ、解析結果から作成可能

化合物名、組成式、スペクトル、
溶出時間など

標準品をなどを用いた
分析結果が必要

溶出時間はなくても機能するが、
情報があれば溶出時間を

考慮した精査できる

Chemspider Web Site 構造式
データベース

〇 編集不可、データベースサイトの選択は可能
フルスキャンの

分子量情報を利用

Mass List Thermo テキスト

プレインストールのデータベース
Endogenous Metabolites database 4400

compounds.massList
4400化合物

内因性代謝物のデータベース
溶出時間の情報はない

Mass List テキスト

ユーザーが構築
化合物名、組成式が最小限の入力項目

CAS、などのテキスト情報
（複数の項目を設けられる）

溶出時間、構造式

溶出時間は
なくても機能するが、情報があれば、

分子量情報とRTから精査できる
組成が判明していないと

登録ができない
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変量解析

基本となるワークフロー

化合物名の同定、探索

化合物名の同定、探索

基本操作

ピークリストを作成する

MS2スペクトル

MS2スペクトル

組成もしくは精密質量

組成もしくは精密質量 構造未知物質の解析に活用
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Compound Discovererの結果表示

クロマトグラム

スペクトル

MS2スペクトル

検索結果から化合物名

組成式 各データのピーク面積

スペクトルライブラリの照合スコア

マスリストの照合結果

詳細情報確認
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組成の算出

モノアイソトピックの質量

同位体パターン

MS2のフラグメントカバー率

から総合的に判断

61



mzCloudライブラリとの照合

62

詳細情報確認
検索結果



mzVaultの探索

検索結果

標準品を用いてラボで取得したデータから作成したmzVault ライブラリを使用
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Mass List

フィルタ機能でMass List で
ヒットしたピークを抽出

検索結果

構造情報をStructure Proposals
へ転送してフラグメント予測

Mass List に一致した成分

分子量もしくは組成から判定
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Fragment Ion Search FISh

Fragment Ion Search FIShのパラメータ

Structure Proposals へ転送して

フラグメントを推測

右クリック
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Fragment Ion Search FISh

予想フラグメントを帰属

化合物情報を複数ストック

して比較ができる

フラグメントの照合率を

スコアとして表示
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変量解析のプロット
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レポート機能Pathway map
Trend チャート

Mass Difect prot

ボルケーノプロット

PCA&ローディング

PLS-DA Hierarchical Cluster analysis



Stable Isotope Labeling (“metabolic flux analysis”)
13Cなどの安定同位体で標識したサンプルから標識割合を計算する機能が追加さ
れ代謝フラックス解析が可能となりました。また、Compound Discovererの化合物同
定機能を利用することで、ノンターゲットでの解析が可能です。

modified from Bueschl et. al. Analytical Chemistry 2017

Detect labeled compounds

代謝フラックス解析の概要
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Stable Isotope Labeling (“metabolic flux analysis”)

13C SIL data courtesy of Gary Patti, Washington University

設定は使用した安定同位体を入力するだけ
入力は1種類のみ[13]Cや15[N]など

リファレンスサンプル
（ノンラベル）

ラベルサンプル
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Stable Isotope Labeling (“metabolic flux analysis”)

各アイソトポログの

Exchange rate

リファレンスサンプルから

分子式の決定と化合物ID

各サンプルにおける

Total exchange rate

代謝フラックス解析結果画面
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Exchange rate をMetabolika

Pathwaysに重ね書き

Metabolika Pathways
Metabolika Pathwayではパスウェイを追加・編修する事も可能です。また、パスウェイ上に質量分析データ
（面積値やフラックス解析結果）を表示する事が可能です。
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