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１．質量分析の基礎、マススペクトルから得られる情報

２．LC/MSにより得られるマススペクトルの読み方
2-1. イオン化法と生成するイオン種
2-2. イオン種の解釈と分子質量の推測

３．低エネルギーCIDによるフラグメンテーション解析の初歩

４．マススペクトル解析における注意点
4-1. 夾雑ピークの見極め
4-2. 如何にして正しいm/z値を得るか（高分解能質量分析計）
4-3. マススペクトル取得モードについて
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１．質量分析の基礎
マススペクトルから得られる情報



試料導入部 イオン化部 質量分析部 検出部

制御 データ処理

コンピュータ

高真空状態（真空ポンプ）

質量分析計の概略

直接導入 or 成分分離



GC/MS, LC/MSで得られるデータ

時間

強度

m/z

Total Ion Current (TIC) Chromatogram

Extracted Ion Chromatogram
抽出イオンクロマトグラム（EIC）

Mass Spectra
マススペクトル
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質量分析＝イオン（気相）の質量（m/z）を測ること

• どうやってイオンの質量を測る？

• 質量分析計を使ってマススペクトルを測定

エチルアルコール分子を質量分析(EI/MS)すると？

エチルアルコールのEIマススペクトル

原子や分子をイオン化

質量を計測

＝

m/z

相
対

強
度

46

CH

H

H

C

H

H

O
H

質量：約46

分子イオン
M+・

分子から電子
が1つ脱離し
たイオン

元の分子の
質量を推測



マススペクトルから何が解る（推測できる）？

・ 分子イオンや分子質量関連イオンのm/z 値から分子の質量

・ フラグメントイオンのm/z 値から分子の部分構造

・ 同位体イオンピークの高さから構成元素の種類と数
精密質量から元素組成

分子の質量情報

元素情報構造情報

分子イオンフラグメントイオン

m/z

相
対

強
度

（分子の構造を保持したイオン） 多くの場合分子量ではない！

モノアイソトピックイオン（ピーク）



質量分析におけるイオン化とは？

試料分子

気相イオン気体

イオン

イオン化反応

気化

（ESI）

気化

イオン化反応
（EI, CI, APCI）

脱離イオン化

（MALDI, FD, FAB, DESI）

凝縮相

気相

参考：第43回質量分析講習会テキスト、p.22 (2019).

電子励起によるイオン化

プロトン移動によるイオン化

EI, LD, (FD, APCI)

CI, FD, FAB, ESI, APCI, MALD

M+・が生成

[M+H]+, [M-H]-などが生成

イオン化法と生成し易い
イオン種との関係



20160902_efe_mao_pos_56 #1205 RT: 25.60 AV: 1 NL: 1.96E7
T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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マススペクトルから分子の質量を推測するには？

イオンのm/z

イオンの種類

マススペクトルの横軸＝m/z

m：イオンの質量を統一原子質量単位で除した値≒イオンの質量

z：イオンの電荷数

元の分子の質量

結合が開裂せずに生成したイオンであること！

分子イオン（M+・）、分子質量関連イオン（[M+H]+, [M+Na]+など）



マススペクトルの横軸 m/z とは

m：イオンの質量を統一原子質量単位で割った値

z：イオンの電荷数

質量分析で扱う質量は、統一原子質量単位が基本

m/z
mとzはイタリックで表記

無次元量

zが1（1価イオン）の時、m/z はイオンの質量に等しくなる



統一原子質量単位

12Cの質量の1/12
記号は Da または u

1.66×10-27 kg

質量の単位 ⇒ SI単位では kg

統一原子質量単位 ⇒

SI単位では



原子・分子の質量 と 原子量・分子量

質量分析で測定される質量は個々（同位体を区別した）の
原子あるいは分子などの質量であり、原子の天然同位体存在比を
考慮した原子量や分子量とは異なる。

原子量： 相対原子質量（Relative atomic mass）ともいう。
炭素原子 12C の質量の 1/12 に対する、ある元素の一原子あたりの平均質量の比で
表される無次元量。ある元素の原子量は、その元素の同位体の質量に、各同位体の存

在比を重率として掛けて求めた平均値。
（例） C = 12.011, H = 1.008, O = 15.999, N = 14.007 など

分子量： 相対分子質量（Relative molecular mass） ともいう。
炭素原子 12C の質量の 1/12 に対する、ある化合物の一分子あたりの平均質量の比
で表される無次元量。 ある分子の分子量は、その分子を構成する総ての元素の相対
原子質量 （原子量）の和に等しい。

原子量＆分子量 ＝相対値 単位をもたない



ノミナル質量（整数質量） と 精密質量

ノミナル質量（nominal mass）
各元素について、天然存在比が最大の同位体（主同位体）の質量に最も近い整数

値を用いて計算した質量
（例） 12C=12, 1H=1, 16O=16, 14N=14, 35Cl=35 など

計算精密質量（exact mass）
炭素同位体12Cの質量を基準値として12.000000u(or Da)とし、単一同位体で

構成された分子やイオンの質量を、ミリダルトン以下まで計算した質量。
（例） 1H=1.007825, 16O=15.994917, 14N=14.003074, 35Cl=34.968853  

など

モノアイソトピック質量（monoisotopic mass）
分子を構成する各元素の主同位体の質量を用いて計算した精密質量

測定精密質量
（accurate mass)

質量数（mass number）
陽子と中性子の数の和



原子番号 元素記号 質量数 質量 天然存在比(%) 原子量

1 H
1 1.007825 99.9885

1.00794
2 2.014102 0.0115

6 C
12 12 98.93

12.0107
13 13.00336 1.07

7 N
14 14.00307 99.632

14.0067
15 15.00011 0.368

8 O

16 15.99492 99.757

15.999417 16.99913 0.038

18 17.99916 0.205

16 S

32 31.97207 94.93

32.065
33 32.97146 0.76

34 33.96787 4.29

36 35.96708 0.02

17 Cl
35 34.98665 75.78

35.453
37 36.9659 24.22

35 Br
79 78.91834 50.69

79.904
81 80.91629 49.31

同位体の天然存在比
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Data: 8-kigawa0001.J4 28 May 2012 17:31 Cal: 20120528 28 May 2012 16:14 

Kratos PC Axima CFR V2.3.5: Mode reflectron, Power: 35, P.Ext. @ 500 (bin 59)
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Data: 5_akiyama0001.L6 2 May 2013 17:42 Cal: 20 Apr 2004 15:24 
Kratos PC Axima CFR V2.3.5: Mode reflectron, Power: 65, P.Ext. @ 500 (bin 59)
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マススペクトルから得られる分子質量情報

Br

C14H9Br

ノミナル質量 256

モノアイソトピック質量 255.9888

分子量（相対分子質量） 257.1298

NH2 - Asp - Arg - Val - Tyr - Ile - His -
Pro - Phe - His - Leu – COOH
C62H89N17O14

ノミナル質量 1295
モノアイソトピック質量 1295.6775
分子量（相対分子質量） 1296.4987

1296.56

1297.59

1298.63

相対強度

相対強度
256.16 258.16

M+・

[M+H]+

2-ブロモアントラセン

アンジオテンシン-Ⅰ

モノアイソトピックイオン

モノアイソトピックイオン



東京化成株式会社ホームページより



質量分解能と分子質量・相対分子質量

C500H1000N100O100 

10010 10020 10030
質量電荷比(m/z)

0

50

100
相対強度

10014.65

C500H1000N100O100 

10010 10020 10030
質量電荷比(m/z)

0

50

100
相対強度

10014.65

分子量約10,000の物質を質量分解能6,000と50,000のMS装置で分析したら．．．

質量分解能 6,000 (FWHM)

質量分解能 50,000 (FWHM)
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Data: 6-kawasumi0002.I5 28 May 2012 17:14 Cal: 20120528 28 May 2012 16:14 

Kratos PC Axima CFR V2.3.5: Mode reflectron, Power: 50, P.Ext. @ 500 (bin 59)
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Data: 8-kigawa0001.J4 28 May 2012 17:31 Cal: 20120528 28 May 2012 16:14 

Kratos PC Axima CFR V2.3.5: Mode reflectron, Power: 35, P.Ext. @ 500 (bin 59)
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Data: 5_akiyama0001.L6 2 May 2013 17:42 Cal: 20 Apr 2004 15:24 
Kratos PC Axima CFR V2.3.5: Mode reflectron, Power: 65, P.Ext. @ 500 (bin 59)
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マススペクトルにおける同位体パターン

Cl

C14H9Cl

モノアイソトピック質量 212.0393

Br

C14H9Br

モノアイソトピック質量 255.9888

NH2 - Asp - Arg - Val - Tyr - Ile - His - Pro -
Phe - His - Leu – COOH
C62H89N17O14

モノアイソトピック質量 1295.6775

212.10

214.10

1296.56

1297.59

1298.63

相対強度

相対強度
256.16 258.16

相対強度 35Cl

37Cl

79Br 81Br

モノアイソトピックイオン

モノアイソトピックイオン

モノアイソトピックイオン



間違い易い用語-1

質量数 823.4126 のイオン

分子量 823.4126 のイオン

質量 823.4126 のイオン

20160902_efe_mao_pos_56 #1205 RT: 25.60 AV: 1 NL: 1.96E7
T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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・質量、相対分子質量（分子量）、質量数、m/z

例えば、このマススペクトルで観測されているイオンを説明するのに．．．

→✖

→△

→✖

m/z 823.4126 のイオン →〇

Z=1である事を明言すれば

質量 823.4126 のイオン →〇



２．LC/MSにより得られるマススペクトルの読み方
2-1. イオン化法と生成するイオン種
2-2. イオン種の解釈と分子質量の推測
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電気分解



ESIの構造と原理

高電界による静電噴霧＋
ガス圧による噴霧 → 帯電
液滴の生成 → 加熱・脱溶
媒 → イオン蒸発

イオンが生成
する位置

LC溶出液
N2

スプレイヤー

脱溶媒室

オリフィス
（コーン，キャピ
ラリー）

リングレンズ

イオンガイド

高電圧
(1～5 kV)

ロータリーポンプ ターボ分子ポンプ

適する移動相流量：
0.2 mL/min

[M+H]+

[M+Na]+

[M-H]-
など

液相でのイオン化



APCIの構造と原理

高圧ガスによる噴霧 → 加熱・
気化 → コロナ放電 → 溶媒分
子イオンの生成

→ 溶媒イオンと試料分子の衝
突 → 試料イオン生成

LC溶出液
N2

スプレイヤー

気化管 リングレンズ

イオンガイド

放電電極

高電圧 (3～5 kV)

イオンが生
成する位置

ロータリーポンプ ターボ分子ポンプ

適する移動相流量：
1 mL/min

[M+H]+

[M+SH]+

[M-H]-
など

SH：プロトン化した溶媒分子（メタノール、
アセトニトリルなど）

気相でのイオン化



ESI or APCI

ESI: 液相でのイオン化

APCI: 気相でのイオン化

極性溶媒が必要

→ 溶液中での電荷分離

極性化合物に適していると言われている

必要最低条件：H+, Na+, NH4
+などの付加

H+の脱離、Cl-などの付加
これらに関与する官能基をもつ

低極性溶媒が主の場合、20%程度の極性溶媒が必要

窒素にはH+が付加し易く、酸素にはNa+, NH4
+が付加し易い。

必要最低条件：脱溶媒温度で熱分解しないこと

→ 気相単分子でのプロトン移動、電子脱離

加熱・気化が必要 気相単分子、反応試薬としての移動相溶媒

イオン化のエネルギー APCI＞ESI

非
共
有
電
子
対
を
も
つ
元
素



ESI, APCI(LC/MS)で観測され易いイオン種

• ソフトイオン化

• プロトン付加分子（[M+H]+）、脱プロトン分子（[M-H]-）

• 溶媒、不純物の付加イオン
• [M+Na]+, [M+NH4]

+, [M+H+Solv]+, [M+Cl]-, 

• ESIでは多価イオン（[M+2H] 2+ , [M+3H] 3+）

• クラスターイオン（[2M+H]+, [3M+Na]+…）



20220406_Sakura_02 #1786 RT: 8.00 AV: 1 NL: 8.75E7
T: FTMS - p ESI Full ms [100.0000-1500.0000]
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20220406_Sakura_02 #1782 RT: 7.99 AV: 1 SB: 54 4.97-6.24 NL: 9.71E7
T: FTMS + p ESI Full lock ms [100.0000-1500.0000]
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20220406_Sakura_02 #1786 RT: 8.00 AV: 1 NL: 8.75E7
T: FTMS - p ESI Full ms [100.0000-1500.0000]
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LC/MSのマススペクトルから得られる分子質量情報

20220406_Sakura_02 #1782 RT: 7.99 AV: 1 SB: 47 5.92-7.03 NL: 9.74E7
T: FTMS + p ESI Full lock ms [100.0000-1500.0000]
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[M+H]+

[M+NH4]
+

ノミナル質量
(天然存在比最大の同位体で

構成される分子の整数質量）
343 – 1 
341 + 1
360 - 18

正イオン検出

負イオン検出

低分解能質量分析計 高分解能質量分析計

[M+H]+

[M-H]－

[M+NH4]
+

正イオン検出

負イオン検出

[M-H]－

m/z

m/z

m/z

m/z

= 342

モノアイソトピック質量
(天然存在比最大の同位体で構成
される分子の測定精密質量）
343.1023 – 1.0073 = 342.0950 
341.0856 + 1.0073 = 342.0929
360.1291 – 18.0338 = 342.0953



イオン化法 極性 移動相溶媒 生成し易い付加イオン

ESI + メタノール [M + H]+, [M + Na]+ , [M + K]+

+ アセトニトリル [M + H]+, [M + NH4]
+ , [M + Na]+

+ 含酢酸アンモニウム [M + H]+, [M + NH4]
+

APCI + メタノール [M + H]+, [M + H + CH3OH]+

+ アセトニトリル [M + H]+, [M + H + CH3CN]+

+ 含酢酸アンモニウム [M + H]+, [M + NH4]
+

ESI - 酸を含まない系 [M – H]-, [M + Cl]-

- 含酢酸，酢酸ｱﾝﾓﾆｳﾑ [M – H]-, [M + Cl]-, [M + CH3COO]-

- 含ギ酸 [M – H]-, [M + HCOO]-

- 含酢酸アンモニウム [M – H]-, [M + CH3COO]-

APCI - 酸を含まない系 [M – H]-, [M + Cl]-

- 含酢酸，酢酸ｱﾝﾓﾆｳﾑ [M – H]-, [M + CH3COO]-

- 含ギ酸 [M – H]-, [M + HCOO]-

- 含酢酸アンモニウム [M – H]-, [M + CH3COO]-

移動相溶媒と生成し易い付加イオン



ESIで生成し易いイオン種と質量（m/z）差

正イオン

負イオン

[M+H]+M [M+NH4]
+ [M+Na]+ [M+K]+

+1

+18

+17 +5 +16

+39

+23

M [M+Cl]ー[M-H]ー [M+CH3COO]ー

-1 +35 +24

+59



20111110_Daio-Pos_1_09 #678 RT: 10.88 AV: 1 NL: 1.90E7
T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20111115_daio-neg_09 #555 RT: 11.67 AV: 1 NL: 3.41E7
T: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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移動相：H2O/MeCN（0.1%酢酸）

[M+H]+

[M+CH3COO]－

[2M+CH3COO]－

ノミナル質量：326

344.1715 [M+NH4]
+

385.1501 モノアイソトピック質量
327.1415 – 1.0073 = 326.1342 
344.1715 – 18.0338 = 326.1377
385.1501 – 59.0128 = 326.1373

正イオンESI

負イオンESI



1298.26

1298.73

1299.24

1299.75

イオン化モード：
ESI＋

2552.59

2573.49

2574.51

2576.45

22

[M+H]+

[M+Na]+

0.5

[M+2Na]2+

分子質量
モノアイソトピック質量: 約2550.6
相対分子質量: 約2552.1

原子質量
H: 1
Na: 23

試料：ペプチド



タンパク質のマススペクトル

多価イオンスペクトルからの分子量（分子質量）計算

728.1

17+

773.6

16+

825.1

15+
883.9

14+

951.8

13+

1031.0

12+

1124.7

11+

1237.0

10+

1374.4

9+

1546.2

8+

09123cyto mass00003.d: +MS
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H+

825.1×15-15=12,361.5

883.9×14-14=12,360.6

951.8×13-13=12,360.4

Ave.   12,360.8

m/z
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タンパク質のマススペクトル

m/z

多価イオンスペクトルからの分子量（分子質量）計算

多価イオンの電荷数が分からない場合



LC/MSのマススペクトルを読む

20211207_icholeaf_yellow_dda_top3_70000_17500_01 #4115 RT: 10.31 AV:
T: FTMS + p ESI Full lock ms [100.0000-1500.0000]
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RT: 0.00 - 17.00
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NL: 1.62E9

TIC F: FTMS + p ESI Full 
lock ms 
[100.0000-1500.0000]  MS 
20211207_IchoLeaf_Yellow
_DDA_Top3_70000_17500
_01

天然物試料中のTICクロマトグラム



RT: 9.80 - 10.80
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20211207_icholeaf_yellow_dda_top3_70000_17500_01 #4115 RT: 10.31 AV:
T: FTMS + p ESI Full lock ms [100.0000-1500.0000]
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保持時間10.3分のマススペクトル（ESI+）

LC/MSのマススペクトルを読む

[MH-H2O]+

[M+H]+

[M+NH4]
+

[M+Na]+ [M+K]+

イオン種の推測

複数のイオンが観測されている時、それらが同一成分か否かを確認

（ピークトップ、ピークの立上り・立下りの位置、ピーク形状の同一性）



20140425_Onji_Neg_07 #1813 RT: 9.28 AV: 1 NL: 1.81E6
T: FTMS - p ESI Full ms [120.00-2000.00]
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20140425_Onji_Neg_07 #1813 RT: 9.28 AV: 1 NL: 1.81E6
T: FTMS - p ESI Full ms [120.00-2000.00]
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生薬成分のマススペクトル（ESI-）
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抽出イオンクロマトグラムで確認



20140425_Onji_Neg_07 #1813 RT: 9.28 AV: 1 NL: 1.81E6
T: FTMS - p ESI Full ms [120.00-2000.00]
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20220406_sakura_07 #1892 RT: 8.94 AV: 1 SB: 22 6.92-7.44 NL: 1.54E7
T: FTMS + p ESI Full lock ms [100.0000-1500.0000]
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20220406_sakura_07 #1896 RT: 8.95 AV: 1 SB: 22 6.92-7.44 NL: 1.01E7
T: FTMS - p ESI Full ms [100.0000-1500.0000]
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宿題：以下の2つのマススペクトルは、ある天然物成分の正イオンESIと負イオンESIによるマススペクトルです。ラベルの付いているピークのイオン種を帰属し、
この成分の測定精密質量を計算してください。プロトンの質量は1.0073とする。



３．低エネルギーCIDによるフラグメンテーション
解析の初歩



フラグメンテーション

イオン化室で生成した分子量関連イオンがそのm/z 値より小さな
m/z 値のイオンに断片化すること。
フラグメンテーションは気相で起こる一種の化学反応であり、イ
オンに蓄積された内部エネルギーにより起こる。

イオンが安定 ＝ 内部エネルギーが小さい

→ フラグメントイオンは生成しにくい

イオンが不安定 ＝ 内部エネルギーが大きい

→ フラグメントイオンが生成しやすい



A-B

A-B-C

+
B-C

+

A-B結合開裂の
活性化エネルギー

B-C結合開裂の
活性化エネルギー

ポ
テ
ン
シ
ャ
ル
エ
ネ
ル
ギ
ー

反応座標

+

最も切れ易い（結合エネルギーの低い）結合が優先的に開裂する低エネルギーでの多段階衝突

低エネルギーCIDでは、基本
的に最も結合エネルギーの
低い結合1カ所のみが開裂
する。

低エネルギーCIDにおけるプリカーサー
イオンの内部エネルギー上昇イメージ

高エネルギーCIDにおけるプリカーサー
イオンの内部エネルギー上昇イメージ

フラグメンテーションの考え方
高エネルギーでの１回衝突

複数の結合がほぼ同時に開裂する

EIでのフラグメンテーション



LC/MS/MSで用いられているCID 低エネルギー

プリカーサーイオンからプロダクトイオンへの変換効率が高い

高感度

LC/MSで生成するイオン 偶数電子イオン



互いに異なる質量のイオンのピークを分離するための質量分析計の性能のこと。

H

m

H/2

Δm

半値幅（FWHM）による定義

分解能 1,000

m/z 1,000と1,001を
半値幅で分離できる

質量分解能（R） = m / Δm

質量分解能とマススペクトル

質量分解能によって、イオンのm/z値をどれ位正確に測れるかが決まる。

質量分解能が高いと、近いm/zのイオンを分離できる。

高質量分解能マススペクトル

組成推定

元素組成からモノアイソトピック
質量は一義的に決まる

高質量分解能質量分析計 イオンのm/z値を正確に測れる



低質量分解能（四重極MS）

高質量分解能（Orbitrap MS）質量分解能とマススペクトル
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20200526_zipchip_AA_Pos_01 #741 RT: 1.22 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 1.42E8
T: FTMS + p ESI Full ms [70.0000-500.0000]
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20200526_zipchip_AA_Pos_01 #525 RT: 0.87 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 9.95E8
T: FTMS + p ESI Full ms [70.0000-500.0000]
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20200526_zipchip_AA_Pos_01 #525 RT: 0.87 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 9.95E8
T: FTMS + p ESI Full ms [70.0000-500.0000]
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奇数電子イオンと偶数電子イオン

電子イオン化（EI: Electron Ionization）
⇒ 奇数電子イオン

エレクトロスプレーイオン化（ESI: Electrospray  
Ionization）、大気圧化学イオン化（APCI: Atmospheric 
Pressure Chemical Ionization)、など

⇒ 偶数電子イオン

M + e- M+・ + 2e-

M + H+ [M+H]+

（分子イオン）

（プロトン化分子）

M - H+ (M-H)- （脱プロトン化分子）



偶数電子イオンのフラグメンテーション

ESI や APCI によるイオン化
⇒ 低エネルギーによるソフトイオン化

フラグメンテーションが起こりにくい

CID(Collision Induced Dissociation)等による強制開裂

構造解析：タンデム質量分析計を用いる方法が主流

QqQ, Ion-Trap, Q-TOF, IT-TOF, FT-ICR, Orbi-trap

生成するイオン種
正イオン：H+, Na+, NH4

+ 等の付加
負イオン：主としてH+ の脱離

偶数電子イオン＝安定



通常のマススペクトルとMS/MSにより得られるマスス
ペクトル(プロダクトイオンスペクトル）

（TOF-MSとQ-TOF-MSの違い）

イオン源

m/z

TOF m/z

Int.

イオン源
MS1
(Q)

MS2
(TOF)

CID
collision induced 

dissociation
（衝突誘起解離）

m/z

Int.

マススペクトル

プロダクトイオンスペクトル



MS/MSの種類

M1

M3

CID
M2      m1,m2,m3イオン

検出器

特定イオンを選択 イオンの分解 生成イオンの分離・検出

イオン源

MS1 MS2

M2

m1 + n1 

m2 + n2 

m3 + n3 

M2 m2 (+ n2) 

M1

M3

m1 (+ n1) 

プロダクトイオン分析（スキャン）

選択反応モニタリング（SRM）

プリカーサーイオンスキャン

M2 (m2) + n2

M1

M3

(m1) + n1 

コンスタントニュートラルロススキャン

CID: Collision Induced Dissociation 衝突誘起解離

（コンスタントニュートラルマスゲインスキャン）

M2
m1
m2
m3

MS/MS：一段目の質量分析においてプリカーサーイオン（前駆イオン）を選択し、イオンを解離させた後に
二段目の質量分析でそのプロダクトイオンのm/z分離を行い検出する技法、およびそれらの結果を利用す
る研究分野。タンデム質量分析と同義語。 マススペクトロメトリー関係用語集第四版より



間違い易い用語-2

スキャン、スキャンスピード

スキャン：マススペクトルを取得するための電圧掃引のこと

スキャンスピード：1枚のマススペクトルを取得するために電圧掃引する時間

これらの用語が使えるのは・・・⇒ 電圧掃引型の質量分析部のみ

四重極、イオントラップ、セクター ⇒ OK

Orbitrap, ICR ⇒ 限りなく✖に近い△

TOF ⇒ 完全に×

原理的に正しくない用語は使わない方が良い！



フラグメントイオンとプロダクトイオン

M2
M1

M3

CID
M1      m1,m2,m3

イオン

m2
m1

m3
検出器

イオン源

MS1 MS2

M1 → m1, 
m2, m3

フラグメントイオン： 質量分析計内でのフラグメンテーションによっ
て生成したイオン

プロダクトイオン： MS1で選択されたイオンからCID等によるフラグ
メンテーションによって生成したイオン



MS/MS可能な質量分離部

• 三連四重極（QqQ）

• イオントラップ（IT）
• 4-Sector

• TOF/TOF

• ハイブリッドタンデム(MS/MS)

• Q-TOF

• Q-Orbitrap

定量分析

定性分析

高エネルギーCID



三連四重極質量分析計

M2

M 1

M3

CID

M1      m1,m2,m3

イオン

m2
m1

m3
検出器

イオン源

MS1 MS2

イオントラップ質量分析計

検出器

イオン源

低分解能MS/MS装置

高周波交流電圧（V cosωt）

安定振動領域）

m1

m2

m3

走査直線(QMS)

走査直線(ITMS)

リング電極

エンドキャップ電極

リング電極

エンドキャップ電極



プッシャー

検出器

リフレクター

レンズ

コリジョンセル

四重極-飛行時間質量分析計

Orbitrap（MS2）

四重極（MS1）

四重極（MS1）

イオン源

イオン輸送系
（RFイオンガイドなど）

イオン輸送系
（S-lensなど）

C-Trapコリジョンセル

四重極-オービトラップ質量分析計

高分解能MS/MS装置

TOF（MS2）



イオン源

イオン輸送系
（RFイオンガイド）

リニアイオントラップ C-トラップ

Orbitrap

Q-コリジョ
ンセル

LTQ Orbitrap XL

➢ プロダクトイオンスペクトル
（MSn、リニアイオントラップ

とQによる多段階開裂））
➢ 精密質量 ⇒ 組成推定



偶数電子イオンの低エネルギーCIDによる
フラグメンテーション解析

定性分析のみならず定量分析でも重要

構造推定
構造確認

同定

SRMトランジション



結合の開裂し易さ

C C C C C C

C X
C X

C

O

＜ ＜ ＜＜＜＜

C

O

C

X

X：N, Oなどのヘテロ原子カルボニル基のα結合

エステル、アミド

X：N, Oなどのヘテロ原子

C X



互いに異なる質量のイオンのピークを分離するための質量分析計の性能のこと。

H

m

H/2

Δm

半値幅（FWHM）による定義

分解能 1,000

m/z 1,000と1,001を
半値幅で分離できる

質量分解能（R） = m / Δm

質量分解能とマススペクトル

質量分解能によって、イオンのm/z値をどれ位正確に測れるかが決まる。

質量分解能が高いと、近いm/zのイオンを分離できる。

高質量分解能マススペクトル

組成推定

元素組成からモノアイソトピック
質量は一義的に決まる

高質量分解能質量分析計 イオンのm/z値を正確に測れる



低質量分解能（四重極MS）

高質量分解能（Orbitrap MS）質量分解能とマススペクトル

AA-Mix 200uM, 5uL
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20200526_zipchip_AA_Pos_01 #741 RT: 1.22 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 1.42E8
T: FTMS + p ESI Full ms [70.0000-500.0000]
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20200526_zipchip_AA_Pos_01 #525 RT: 0.87 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 9.95E8
T: FTMS + p ESI Full ms [70.0000-500.0000]

80 100 120 140 160 180 200

m/z

0

20

40

60

80

100

R
e

la
ti
v
e

 A
b

u
n

d
a

n
c
e

147.1126

130.0860

84.0812

20200526_zipchip_AA_Pos_01 #525 RT: 0.87 AV: 1 SB: 60 1.08-1.16 , 1.29-1.40 NL: 9.95E8
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20171108_infusion_met_pos_cid35v #2-7 RT: 0.02-0.07 AV: 6 NL: 4.99E6
T: FTMS + p ESI Full ms2 150.06@cid35.00 [50.00-300.00]
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T: FTMS - p ESI Full ms2 148.04@cid40.00 [50.00-300.00]
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プロダクトイオンの構造への帰属

メチオニン、低分解能

[M+H]+

[M-H]-

m/z

m/z

正イオン

負イオン



20140807_Kanzo_H2O_Pos_06 #115 RT: 0.78 AV: 1 NL: 1.01E5
T: FTMS + p ESI d Full ms2 175.12@cid35.00 [50.00-190.00]
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プロダクトイオンの構造への帰属

アルギニン（MH+）、低分解能
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20171108_infusion_met_pos_cid35v #2-7 RT: 0.02-0.07 AV: 6 NL: 4.99E6
T: FTMS + p ESI Full ms2 150.06@cid35.00 [50.00-300.00]
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60 80 100 120 140 160

m/z

0

20

40

60

80

100

R
e

la
ti
v
e

 A
b

u
n

d
a

n
c
e

148.0420

100.0392

66.1011

プロダクトイオンの構造への帰属

メチオニン、高分解能
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[M-H]-
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20140807_Kanzo_H2O_Pos_06 #115 RT: 0.78 AV: 1 NL: 1.01E5
T: FTMS + p ESI d Full ms2 175.12@cid35.00 [50.00-190.00]
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プロダクトイオンの構造への帰属

アルギニン（MH+）、高分解能

m/z



20171108_Infusion_Arg_Neg_CID20V #2-6 RT: 0.02-0.08 AV: 5 NL: 3.75E6
T: FTMS - p ESI Full ms2 173.10@cid20.00 [50.00-300.00]
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プロダクトイオンの構造への帰属



マススペクトル (Agilent6540)

m/z 447イオンのプロダクトイオンスペクトル（MS/MS）

[MH-176.0319]+

グルクロン酸



20140218_KyoninSTD_Pos_01 #693 RT: 10.52 AV: 1 NL: 1.28E6
F: FTMS + p ESI d Full ms2 458.17@cid45.00 [115.00-470.00]
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F: FTMS + p ESI d Full ms2 458.17@cid45.00 [115.00-470.00]
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奇数電子イオンと偶数電子イオン

電子イオン化（EI: Electron Ionization）
⇒ 奇数電子イオン

エレクトロスプレーイオン化（ESI: Electrospray  
Ionization）、大気圧化学イオン化（APCI: Atmospheric 
Pressure Chemical Ionization)、など

⇒ 偶数電子イオン

M + e- M+・ + 2e-

M + H+ MH+

（分子イオン）

（プロトン化分子）

M - H+ (M-H)- （脱プロトン化分子）



偶数電子イオンのフラグメンテーション

ESI や APCI によるイオン化
⇒ 低エネルギーによるソフトイオン化

フラグメンテーションが起こりにくい

CID(Collision Induced Dissociation)等による強制開裂

構造解析：タンデム質量分析計を用いる方法が主流

QqQ, Ion-Trap, Q-TOF, IT-TOF, FT-ICR, Orbi-trap

生成するイオン種
正イオン：H+, Na+, NH4

+ 等の付加
負イオン：主としてH+ の脱離

偶数電子イオン＝安定



有機偶数電子イオンのフラグメンテーションにおけるマスシフト則
H. Nakata, J. Mass Spectrom. Soc. Jpn., 50(4), 173-188 (2002).

フラグメントイオンの元の構造か
らの水素付加、脱離 ⇒ 経験則

前提条件：フラグメ
ントイオンの構造は
有機化学的に安定



H. Nakata, J. Mass Spectrom. Soc. Jpn., 50(4), 173-188 (2002).

安定な有機イオンの構造



イオン 脱離する中性フラグメント 化合物の種類

M - 1 H・ アルデヒド類

M - 2 H2 ポリオール類

M - 15 CH3

M - 16 O・, NH2・ N-オキシド、アミド

M - 17 OH・

M - 18 H2O アルコール、ポリオール

M - 26 C2H2

M - 27 HCN

M - 28 CO, C2H4 キノン、エチルエステル

M - 29 CHO, C2H5・

M - 30 CH2O, NO・

M - 31 CH3O・ 含メトキシ基

M - 32 CH3OH 含メトキシ基

M - 42 CH2CO, C3H5

M - 43 CH3CO・ アセテート

M - 44 CO2 カルボン酸

M - 45 COOH・ カルボン酸

M - 46 C2H5OH, NO2・

代表的なフラグメントイオン



H. Nakata, J. Mass Spectrom. Soc. Jpn., 50(4), 173-188 (2002).

偶数電子イオンのフラグメンテーションにおけるマスシフト



H. Nakata, J. Mass Spectrom. Soc. Jpn., 50(4), 173-188 (2002).

例） [M+H]+ (m/z 644)のフラグメンテーション



イオン種によるフラグメンテーションの起こり易さ

[M+H]+

[M+NH4]
+

[M+Na]+

一般論として

≪

ただし、分析種の構造に依存する



20210615_leuenk_pos_mz556_ce22v #8-24 RT: 0.02-0.06 AV: 17 NL: 5.54E7
T: FTMS + p ESI Full ms2 556.3000@hcd22.00 [50.0000-750.0000]
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20210615_leuenk_pos_mz578_ce22v #8-25 RT: 0.02-0.06 AV: 18 NL: 8.83E7
T: FTMS + p ESI Full ms2 578.3000@hcd22.00 [50.0000-750.0000]
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[M+Na]+がフラグメンテーションを起こし難い例

[M+H]+

[M+Na]+



Na
+

Na
+

何故[M+Na]+がフラグメンテーションを起くくなる場合があるのか？



４．マススペクトル解析における注意点
4-1. 夾雑ピークの見極め
4-2. 如何にして正しいm/z値を得るか（高分解能質量分析計）
4-3. マススペクトル取得モードについて



４．マススペクトル解析における注意点
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4-2. 如何にして正しいm/z値を得るか（高分解能質量分析計）
4-3. マススペクトル取得モードについて



マスディフェクト値

分子のノミナル質量からモノアイソトピック質量を差し引いた値

例） ベンゼン C6H6, ノミナル質量 78、モノアイソトピック質量 78.046950

マスディフェクト値 -0.046950

0.5

500
質量

飽和炭化水素（C36H74, 506.5785）

ペプチド（C28H37N5O7, 555.2687）

リン脂質（C26H52NO8P, 537.3425）

パーフルオロ脂肪酸（C10HF19O2, 513.9666）

シロキサン（C14H42O7Si7, 518.1310）



20140807_Kanzo_H2O_Pos_06 #115 RT: 0.78 AV: 1 NL: 1.01E5
T: FTMS + p ESI d Full ms2 175.12@cid35.00 [50.00-190.00]
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アルギニン（MH+）のプロダクトイオンスペクトル
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20160525_EFE_pos_08 #517 RT: 11.08 AV: 1 NL: 4.15E6
T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-2000.00]

150 200 250 300 350 400 450 500

m/z

0

20

40

60

80

100

R
e

la
ti
v
e

 A
b

u
n

d
a

n
c
e

238.0714

153.1277

166.1230
347.1342

229.1802
371.1014

307.1027

20160525_EFE_pos_08 #518 RT: 11.10 AV: 1 NL: 6.82E4
T: FTMS + p ESI d Full ms2 347.13@cid35.00 [85.00-360.00]
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20140417_Kikyo_Pos_01_140417162320 #1145 RT: 18.97 AV: 1 NL: 7.13E3
T: FTMS + p ESI d Full ms2 1549.69@cid45.00 [415.00-1560.00]
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20140417_Kikyo_Pos_01_140417162320 #1144 RT: 18.95 AV: 1 NL:
T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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プロダクトイオンスペクトルにおける夾雑ピーク例-3
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装置の特性を理解する-1

Tryptophan, C11H12N2O2

m/z値の確度と精度

Thermo Q-Exactive

Monoisotopic mass 204.08988

[M+H-NH3]
+ 188.07061

[M+H]+ 205.09718
[M+Na]+ 227.07910

[M-H]ー 203.08258

RT: 0.00 - 1.01
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NL: 8.09E8

TIC F: FTMS - p ESI 
Full ms 
[100.00-1500.00]  MS 
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70_19

NL: 1.90E9

TIC F: FTMS + p ESI 
Full ms 
[100.00-1500.00]  MS 
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_Switch_CE30-50-
70_19

正イオン検出

負イオン検出
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2.90E+08 203.08171 -4.3 

2.78E+08 203.08174 -4.1 

1.82E+08 203.08170 -4.3 

1.24E+08 203.08170 -4.3 

7.52E+07 203.08173 -4.2 

8.16E+06 203.08167 -4.5 

9.01E+05 203.08173 -4.2 

4.91E+05 203.08167 -4.5 

Intensity Obs. m/z Error (ppm)

4.46E+07 188.07082 1.1 

1.97E+08 188.07076 0.8 

2.96E+08 188.07079 1.0 

3.07E+08 188.07082 1.1 

1.06E+08 188.07083 1.2 

1.11E+07 188.07083 1.2 

2.78E+06 188.07085 1.3 

1.47E+06 188.0708 1.0 

9.99E+05 188.07086 1.3 

6.32E+05 188.07079 1.0 

Intensity Obs. m/z Error (ppm)

4.13E+07 205.09737 1.0 

1.99E+08 205.09727 0.5 

2.89E+08 205.09731 0.7 

3.25E+08 205.09734 0.9 

1.59E+08 205.09744 1.4 

5.78E+07 205.0974 1.2 

8.17E+06 205.09741 1.2 

2.60E+06 205.09744 1.4 

7.41E+05 205.09749 1.6 

5.84E+05 205.09744 1.4 

T: FTMS + p ESI Full ms [100.00-15 ...
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装置の特性を理解する-2

Hypericin, C28H34O15

m/z値の確度と精度

Thermo LTQ-Orbitrap XL

Monoisotopic mass 504.084503

[M-H]ー 503.07614

Leucin-Enkephalin, C28H37N5O7

Monoisotopic mass 555.26929

Intensity Obs. m/z Error (ppm)

4.99E+06 503.07617 0.1 

4.44E+07 503.07593 -0.4 

6.62E+07 503.07593 -0.4 

1.53E+07 503.07651 0.7 

2.40E+06 503.07617 0.1 

1.14E+06 503.0759 -0.5 

9.00E+05 503.07602 -0.2 

8.86E+05 503.07617 0.1 

8.10E+04 503.07532 -1.6 

5.09E+04 503.0759 -0.5 

[M+H]+ 556.27657

Intensity (Profile) Intensity (Centroid) Obs. m/z (Profile) Centroid m/z Error (ppm)

659 2.44E+03 556.2758 556.2766 0.05 

4.00E+03 1.43E+04 556.2758 556.2773 1.31 

2.06E+04 6.54E+04 556.2758 556.2775 1.67 

1.14E+05 3.16E+05 556.2758 556.2784 3.29 

1.58E+05 4.21E+05 556.2758 556.2787 3.83 

1.26E+05 3.49E+05 556.2758 556.2783 3.11 

3.28E+04 1.03E+05 556.2758 556.2783 3.11 

1.25E+04 4.15E+04 556.2758 556.2782 2.93 

4.70E+03 1.61E+04 556.2758 556.2793 4.91 

990 3.65E+03 556.2758 556.2798 5.81 

Waters Synapt G2-XS
(QTOF)



20161107_std1 #3141 RT: 38.77 AV: 1 NL: 6.75E5
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20161107_std1 #3149 RT: 38.87 AV: 1 NL: 3.38E7
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20161107_std1 #3181 RT: 39.25 AV: 1 NL: 6.62E7
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20161107_std1 #3187 RT: 39.33 AV: 1 NL: 6.17E7
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20161107_std1 #3559 RT: 43.92 AV: 1 NL: 1.88E5
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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20161107_std1 #3613 RT: 44.59 AV: 1 NL: 4.46E4
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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-2.35 ppm -3.14 ppm -2.52 ppm

-1.31 ppm -2.41 ppm -3.20 ppm

データポイント毎のピークプロファイルとm/z値（同一LC/MSデータ）
Thermo LTQ-Orbitrap XL



Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1025 (9.059) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
2.13e3556.2766

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1025 (9.059) 1: TOF MS ES+ 
620556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1028 (9.086) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
1.84e5556.2782

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1028 (9.086) 1: TOF MS ES+ 
6.24e4556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%
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100

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1031 (9.112) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
4.21e5556.2787

!
556.4114

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1031 (9.112) 1: TOF MS ES+ 
1.58e5556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL
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20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1056 (9.330) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
1.61e3556.2795

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1056 (9.330) 1: TOF MS ES+ 
433556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

m/z
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20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1060 (9.365) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
1.13e3556.2767

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1060 (9.365) 1: TOF MS ES+ 
327556.2758

556.3582

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL
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%

0

100

m/z
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20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1062 (9.383) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00)
1.21e3556.2752

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1062 (9.383) 1: TOF MS ES+ 
349556.2758

0.05 ppm

2.93 ppm

3.83 ppm

5.27 ppm

0.23 ppm

-2.46 ppm

データポイント毎のピークプロファイルとピーク検出結果（同一LC/MSデータ）
Waters Synapt G2-XS



20161107_std1 #3183 RT: 39.28 AV: 1 NL: 6.49E7
F: FTMS - p ESI Full ms [100.00-2000.00]
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4.0 ppm

Δm/z 0.002

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
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20200402_LE-Pos_ReproChk_10 1036 (9.155) 1: TOF MS ES+ 
1.38e5556.2758

18.0 ppm

Δm/z 0.01

プロファイルスペクトルにおけるサンプリングポイントの比較

Waters Synapt G2-XSThermo LTQ-Orbitrap XL



Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1031 (9.112) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); Cm (1028:1037)
2.84e6556.2784

!
556.4216

20200402_LE-Pos_ReproChk_01 1031 (9.112) Cm (1028:1037)
1.02e6556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400
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556.200 556.300 556.400
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20200402_LE-Pos_ReproChk_02 1039 (9.181) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); Cm (1036:1044)
2.66e6556.2762

20200402_LE-Pos_ReproChk_02 1039 (9.181) Cm (1036:1044)
1.05e6556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL
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556.200 556.300 556.400
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m/z
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20200402_LE-Pos_ReproChk_03 1041 (9.199) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); Cm (1037:1047)
2.82e6556.2773

20200402_LE-Pos_ReproChk_03 1041 (9.199) Cm (1037:1047)
1.08e6556.2758

Leu-Enk, 2 ppm/H2O, 10uL

m/z
556.200 556.300 556.400

%
0

100

m/z
556.200 556.300 556.400

%

0

100

20200402_LE-Pos_ReproChk_04 1037 (9.164) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); Cm (1033:1044)
2.82e6556.2776

!
556.4228

20200402_LE-Pos_ReproChk_04 1037 (9.164) Cm (1033:1044)
1.04e6556.2758

積算スペクトルのピークプロファイルとピーク検出結果（異LC/MSデータ）

3.29 ppm

-0.67 ppm

1.31 ppm

0.05 ppm

Waters Synapt G2-XS



Intensity (Profile) Intensity (Centroid) Obs. m/z (Profile) Centroid m/z Error (ppm)

1.02E+06 2.84E+06 556.2758 556.2784 3.29 

1.05E+06 2.66E+06 556.2758 556.2762 -0.67 

1.08E+06 2.82E+06 556.2758 556.2773 1.31 

1.04E+06 2.82E+06 556.2758 556.2776 1.85 

1.05E+06 2.68E+06 556.2758 556.2789 4.19 

1.05E+06 2.66E+06 556.2758 556.2784 3.29 

1.04E+06 2.70E+06 556.2773 556.2773 1.31 

1.01E+06 2.65E+06 556.2758 556.2778 2.21 

1.02E+06 2.80E+06 556.2758 556.2778 2.21 

1.10E+06 2.81E+06 556.2758 556.2773 1.31 

積算スペクトルのピーク検出結果再現性



４．マススペクトル解析における注意点
4-1. 夾雑ピークの見極め
4-2. 如何にして正しいm/z値を得るか（高分解能質量分析計）
4-3. マススペクトル取得モードについて



MS Method (Waters, QTOF) スペクトル取込み条件設定画面

Centroid ＝ Bar

Continuum ＝ Profile

イオンプロファイルの波形を保持
した形式のマススペクトルを取り込む
方法
いわゆる生データ

マススペクトルをデータ処理システムに
取り込む際に、プロファイルのスペクトルを
ピーク検出して、バー型にしてから取り込む
方法
加工されたスペクトル



プロファイル型スペクトルとバー型スペクトル
Blank, H2O/MeOH

m/z
100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800

%
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100

20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) 1: TOF MS ES+ 
3.04e3459.13

255.07127.07

171.15 217.10

273.08

282.05
417.11

460.12
543.15

461.15 544.16
803.27

Blank, H2O/MeOH

m/z
100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800

%
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20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); ABS 1: TOF MS ES+ 
9.81e3459.13

255.07

127.07

171.15 217.11

273.08

!;301.08
417.12

460.13
543.15

461.14 544.15
684.22

595.17
!

803.27755.22

プロファイル型

バー型



Blank, H2O/MeOH

m/z
454 456 458 460 462 464 466 468

%
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m/z
454 456 458 460 462 464 466 468
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20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) 1: TOF MS ES+ 
3.04e3459.13

460.12

461.15 463.12

20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); ABS
9.81e3459.13

458.78
457.11

456.25
454.13

460.13

461.14
463.12

!
467.29464.15

467.80

Blank, H2O/MeOH
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462 463 464 465
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100
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462 463 464 465

%
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100

20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) 1: TOF MS ES+ 
96463.12

462.13 462.68

462.17 463.04

463.21

464.16

464.12

464.00463.33
464.27

465.06464.97 465.17

20200701_Kakkonto_Pos_Sample_02 636 (5.708) AM2 (Ar,10000.0,0.00,0.00); ABS
285463.12

!
462.13 462.68

464.15

!
463.21

464.00
463.33

!
465.07

!
464.28

464.97
!

465.47

プロファイル型

バー型 バー型

プロファイル型



プロファイル型スペクトルとバー型スペクトルの利点と欠点

プロファイル型スペクトル

バー型スペクトル

利点 ピーク形状を確認できる
ピークとノイズの判別ができる
質量分解度を確認できる

欠点 データ容量が大きくなる（質量分解能が高い程大きくなる）

利点 データ容量が小さい

利点 ピーク形状が確認できない（ピーク検出の良し悪しが判断できない）
ピークとノイズの判別ができない（ノイズをピーク検出してしまう可能性がある）
質量分解度を確認できない（データの良し悪しが判断できない）

最近はPCの性能が良いので、バー型スペクトルで取り込むメリットはない！
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