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タイプ イメージ 特徴と利点

四重極型

 電圧を掛け特定のイオンのみを通
す

 イオンのロスが少ない
⇒ダイナミックレンジ、感度が良好

定量用途向け

 四重極にかけた電圧をm/zに変換
⇒精密質量は測定が難しい

定性能力は限定的

TOF型

 一列に並べ、イオンに力を掛ける

 キャパシティに制限、イオンのロ
ス
⇒ダイナミックレンジ、感度の制限
定量用途は限定的

 一定距離を飛ぶ時間→m/zに変換
 時間は正確に測定できる
⇒精密質量を測定。

定性能力が高い
四重極より選択的定量

力

四重極型とTOF型の違い これまでのイメージ
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キャリブレーション面倒

定量目的なら四重極より手間

未知混入なんかどうせできない

ラボに入らない
メンテナンス難しい

TOF型装置 これまでのマイナスイメージ
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お客様が抱えて
いる問題

機能が複雑

定量・定性が両立しない

不自由なソフトウェア

あいまいな結果

Solution:

X-Series

シンプルなワークフロー

バランスのとれた性能

使いやすいソフトウェア

信頼のできるクリアな結果

高分解能MSは有用との認

識はあるが、ルーチン分析
には向いていない。

日常的に使える

高分解能MS

Xシリーズ高分解能MS 開発の背景
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Introducing X-Series – The new platform
A revolutionary new high resolution, accurate mass spec family

Xシリーズ
顧客と近い高分解能MS

エンドユーザーのニーズに
焦点を当てた製品デザイン

バランス

• MS/MSのスピードとラ
イブラリデータベース
によって得られる信頼
度の高い分析結果

シンプル

• 単一の、シンプルな
ユーザーインター
フェース

拡張性

• 一つのシステムで多種
多様なワークフローに
対応

生産性

• メンテナンス、キャリ
ブレーション、最適化、
すべてにおいてかかる
時間を低減
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•ハードウェア
‒ SCIEX X500R QTOF System

‒ N字型光学系

‒ 6連ヒーター温調

‒ 最小化された大きさ、シンプルな設計、容易なメンテナンス

‒ SCIEX ExionLC™ Systems
‒ SCIEX OSでフルコントロール可能

‒ 安定性を増すための、ソフトウェアの統合

•ソフトウェア
‒ SCIEX OS Software

‒ 新しいユーザーインターフェイス

‒ 定量解析と同時に定性解析（ライブラリーサーチ、組成構造推定）

‒ 自動化された未知混入探索

Outline
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ハードウェアデザインの特徴
SCIEX X500R QTOF System

最小化されたサイズ

114 x 57 x 112 cm

統合され、至適化された
キャリブレーション

キャリブレーションの
煩雑さを低減

シンプルなエンジニアリング

パラメーターをシンプルに

メンテナンス性向上

Q-Jetまではダイレクトにアクセス
メンテナンスに掛かる時間を短縮

ツインスプレイ

キャリブレーション用の
流路を内包。煩雑さを低減
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ハードウェアデザインの特徴
SCIEX X500R QTOF System

N字型光学系

新型のイオンミラー

感度低下を防ぎながら、
TOF管を短く、制御しやすく。

6連ヒーター温調

TOF管用に開発された
6つのヒーターで温度制御
質量精度、安定性が向上

4mm径のTOF管前オリフィス
感度を向上

感度向上、精度向上、安定性向上
本体は小さく。
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ハードウェアデザインの特徴
SCIEX X500R QTOF System

TurboV™イオンソース
四重極と変わらない堅牢性、耐汚性
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豊富なMS/MSライブラリー

Starter methods for 

key routine testing 

applications

精密質量MS/MSライブラリー:

• 食品:  農薬, カビ毒, 抗生物質等医薬品

• 環境:  生活用品, 農薬, 日用医薬品

• 法医学:  危険ドラッグ、中毒

HR-MS/MS library # compounds

Pesticides 557

Antibiotics 244

Mycotoxins 288

Forensic drugs 1703

All-in-one 2135
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SCIEX X500R QTOF Systemを用い、マトリクスとして玄米、前処理方法とし
てSTQ法を用い、LOQ・再現性の確認を行いました。

対象農薬 :137 pesticides

(林純薬工業株式会社製PL2005農薬LC/MS Mix 4-10を用いました。)

前処理方法 :STQ法(株式会社アイスティサイエンス)

マトリックス :玄米

測定方法 :TOF MS と TOF-IDA
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検量線 –TOF MS LOQ-

対象農薬 :137

LLOQ Compounds

0.01ng/mL 32

0.02 ng/mL 39

0.05 ng/mL 37

0.1 ng/mL 16

0.2 ng/mL 7

0.5 ng/mL 6

0.01ng/mL
23%

0.02 ng/mL
29%

0.05 ng/mL
27%

0.1 ng/mL
12%

0.2 ng/mL
5%

0.5 ng/mL
4%
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TOF MS -回収率と再現性-

Recovery rate(%) Compounds

70 < X <120 120

%CV Compounds

<5% 109

<10% 8

<20% 3

対象農薬 :137

試料濃度で10 ng/gになるよう混合標準液を添加し、STQ法による前処理を行い
測定に供しました。
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Flazasulfuron

Peak width 20mDa 
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Flazasulfuron

Peak width: 10mDa 
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ハードウェア性能
分解能

Cyromazine

@ 167.104

Spinosyn A

@ 732.468

Trifloxystrobin

@ 409.137

Imazalil

@ 297.056

Carbendazime

@ 192.077

28100 34300329003100029000

(20 µg/kg Pesticides in Fruit, 5 µL injected)
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ハードウェア性能
質量精度

Mass Accuracy in Urine Samples without Using CDS

サンプル尿中化合物の質量精度(キャリブレーションなし)(>10hr)
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Injections

10th hour

6 urine samples with same analytes in different concentrations 

analyzed over a 10 hour period without any calibration.
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ハードウェア性能
MS/MSHR

Combining Selectivity of MRM and High Resolution

Unit Q1 isolation, fragmentation using optimized CE and narrow XIC of product ion
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ハードウェア性能
MS/MSHR

Feed Sample Tested Positive for NP-Semicarbazide

飼料中のセミカルバジド検出

TOF-MS

XIC of 209.0675 ± 10 ppm

MRM 209/192 and 209/166

MRMHR

209/192.0404 and 209/166.0611
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検体数の多いラボ向けに完璧に整えられたハードウェアバランス

• ルーチン分析向けに設計された全く新しいHRMS

‒ 基準値を簡単に測定できる感度

‒ 食品のマトリクス由来成分を分けるのに十分な分解能

‒ 実測定で4桁のダイナミックレンジ

‒ 基準を満たす質量精度
www.fda.gov/downloads/AnimalVeterinary/Guidance

ComplianceEnforcement/GuidanceforIndustry/ucm05

2658.pdf

‒ 定量、定性イオン比、MS/MSスペクトルでの判定。
SWATH®でもID可能

‒ 四重極で定評あるTurboVイオンソースの堅牢性を継承

 3200と同程度のサイズ、電源などのインフラ要求を低減

‒ 統合、リファインされた全自動キャリブレーション

初めてのルーチン分析向けの堅牢性、信頼性、操作性を持った高分解能MS

http://www.fda.gov/downloads/AnimalVeterinary/GuidanceComplianceEnforcement/GuidanceforIndustry/ucm052658.pdf
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全く新しいSCIEX OS Software

Acquisition

メソッド作成

データ測定

Processing

定量、定性解析

Management

コンフィグ、その他

全く新しいGUI

統合、整理され、習得しやすく操作性が高い
測定、定量/定性解析、報告書作成が全て一つで出来る
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測定、データ解析（定量・定性）、レポートを一つのソフトウェアで対応可能

ソフトウェア
再整理されたソフトウェア
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ソフトウェアナビ

キャリブレーション
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ソフトウェア
自動キャリブレーション

統合されたキャリブレーション、自動で質量補正

キャリブレーションは本体に溶液を装着するだけ
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ソフトウェアナビ

バッチ
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SCIEX OS Software – Building a Batch

3. Batch Editor and Setup for Auto-Calibration

Smart grid to assist in building the batch

Copy/paste, fill down, auto increment, import/export
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ソフトウェアナビ

定量解析、ターゲット解析
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SCIEX OS Software 
解析ソフトウェア（定量/定性）

定量操作は四重極と同じ
定量と定性が同時に行えるソフトウェア
定量したサンプルのデータから
ライブラリサーチ、組成解析、構造検索ができる化合物、サンプルリスト：ソート、フィルタ可能

データレビューも高速、多彩なデータフィルタ機能
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混入成分の検出、同定

事故、クレームの原因化合物が何かを調べる。

【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】
 前処理で失わない
 混入物のデータを取得する
 混入成分を見つけ出す

【混入した成分が何かを推定する】
 精密質量（分解能、質量精度、同位体比、MS/MSスペクトル）
 質量情報からの検索
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【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】
✓前処理で失わない

混入物は未知なので、極性、pKaなどの情報がない

⇒ 精製するとロスする可能性がある

⇒ 前処理は抽出のみが理想（Ex.試料粉砕後、メタノール抽出など）

⇒ 精製度の低い“汚い”サンプルを測定できる必要がある

四重極で実績のあるターボイオンソース。

イオン導入部は四重極と同じ、高いメンテナンス性
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【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】
✓混入物のデータを取得する

イオン化している成分の大多数は食品由来の成分

⇒ 圧倒的にマイノリティな混入成分に対してもデータが取れている

⇒ 取り洩らさないためのスキャンスピード

⇒ 低~高まで広い質量範囲でデータがとれている必要がある

秒間最大100スペクトルのスキャンスピード

m/z 5 からデータ取得、低分子領域でも精密質量データ取得
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【混入した成分が何かを推定する】
精密質量（分解能、質量精度、同位体比、MS/MSスペクトル）

精密質量から推定

⇒ 精密質量が必要

⇒ 構造未知なので、幅広いm/zで取得できている必要あり

⇒ 混入物のデータを取得するため、スキャンスピードも必要

低m/zでも分解能が落ちない(m/z5～取得可能)

幅広い範囲を一度のスキャンで可能

感度の落ちないN字型

温調完備で安定性良好

秒間100スペクトル
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【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】

混入成分は圧倒的に“マイノリティ”

⇒ 混入事例の多くが、既知化合物（農薬、医薬品など）

⇒ 豊富なライブラリーを用いたターゲット分析

⇒ 定量と同時に組成解析、ライブラリーサーチ

ワークフロー①

⇒ 混入成分がライブラリにない

⇒ 食品マトリクス由来のピークを低減するため、コントロールと比較

⇒ 化合物構造データベースで組成、MS/MSスペクトルをマッチ

ワークフロー②
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【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】
✓混入成分を見つけ出す ワークフロー①

混入成分は圧倒的に“マイノリティ”

⇒ 混入事例の多くが、既知化合物（農薬、医薬品など）

⇒ 豊富なライブラリーを用いたターゲット分析

⇒ 定量と同時に組成解析、ライブラリーサーチ

対象の組成リストを用いてクロマトグラムを描写(XIC）

豊富なMS/MSスペクトルライブラリーを用いて簡単に推定（精密質量、同位体比、MS/MS）

C6H12O6

C5H7P2

C9H11O6S
・

・

・
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定量同時定性（TOF-MS, TOF-MS/MS同時測定）
IDA測定（MS,MS/MS切り替え同時測定）

TOF-MSを取得しながら、組成・構造推定用のMS/MSスペクトルのデータを取得。
TOF-MSで一定以上の感度があるもののMS/MSを取得。



37 © 2017 AB Sciex MKT 11- 519 A

MS/MSスペクトルで、組成が同一の化合物の判定ができる。

Prometon

C10H19N5O+H+

RT = 5.44 min

Terbumeton

C10H19N5O+H+

RT = 5.53 min

MS: 226.1664

(0.63 ppm)

MS 226.1665

(0.99 ppm)

MS/MS: 98.5%

MS/MS: 95.7%

MS/MSライブラリーサーチ

IDA測定（MS,MS/MS切り替え同時測定）



38 © 2017 AB Sciex MKT 11- 519 A

SCIEX OS Software 
定量、陽性、陰性判定画面

定量、組成解析、ライブラリーサーチを同時に表示

チェックマークで簡単に陽性、陰性判定
陽性のみ等フィルタリング可能

選んでいる成分を表示
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環境水中汚染物質のX500Rを用いた分析

• 標準品、浄水、川の表層水をX500Rで測定した。

• 測定は取りこぼしのないフルスキャンで行い、そのデータに対して
460成分のライブラリーを用いて汚染物質の解析を行った。

Mobile Phase A : H2O (5 mM ammonium acetate)

Mobile Phase B : MeOH (5 mM ammonium acetate)

Column : Acquity HSS T3, 1.8µm, 2.1x100mm

Injection Volume : 100 mL

Flow rate : 0.4 mL/min

Gradient : 0 min - 20% B

13 min - 80% B

15 min - 80% B

15.1 min - 20% B

17 min- 20%B
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検出した化合物の質量精度

All measurements less than 1ppm

Sub 1ppm Error
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Three Isomers Analysis by MS/MS

3 compounds with same formula but separated by LC conditions
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Sebuthylazine – MSMS Spectra

100% Library Match in MSMS

Highlights the importance of using MSMS information
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Propazine – MSMS Spectra
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Terbuthylazine – MSMS Spectra
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Metaxalyl (1000ppt)

0.2ppm error
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Fluometuron (10ppt, MSMS Spectra)

0.8ppm mass error

• 0.8ppm error on MS level measurement at 10ppt sample concentration

• MSMS spectra correctly acquired with 100% library search confidence 
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【多くの食品成分の中から、混入成分を検出する】
✓混入成分を見つけ出す ワークフロー②

混入成分は圧倒的に“マイノリティ”

⇒ 混入成分がライブラリにない

⇒ 食品マトリクス由来のピークを低減するため、コントロールと比較

⇒ 化合物構造データベースで組成、MS/MSスペクトルをマッチ

構造データベースから組成候補で自動検索

MS/MSスペクトルと構造からの断片候補をマッチ

全範囲に対して自動クロマト

サンプルで検出される化合物を自動抽出

サンプル

コントロール
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MS全体

オレンジ皮の測定

？
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m/z 403

組成解析・構造推定

精密質量

同位体比
組成候補が一つ！
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m/z 403

精密質量

MS/MSスペクトル

フラグメントと
組成候補からの計算値をマッチング

組成候補をMS/MSスペクトルからも確認！

組成解析・構造推定
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m/z 403⇒Nobiletin 柑橘に多い美容と健康に有用なフラボノイド

Chemspiderまで一括検索

組成解析・構造推定

MS/MSスペクトルで推定構造確認



X500Rによるノンターゲットスクリーニングを用いた
人工色素の同定

RUO-MKT-11-3896-A
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Experimental

−サンプル：砂糖水に溶かした食用着色料（赤色）、10000倍希釈

−LC条件：ExionLC™ AD system 
– カラム：Phenomenex Luna Omega 1.6 µm Polar C18 (50 x 2.1 mm)

– 5 mMギ酸アンモニウム含有の、水とメタノールによるグラジエント分析
– 流速：0.5 mL/min

– 注入量：5 µL

−SCIEX X500R QTOF system
– イオンソース温度：450ºC

– 質量較正：Calibrant Delivery System (CDS)とTwinSprayerProbeを用いた
自動キャリブレーション

– 精密質量MS. MS/MS同時分析：Information dependent acquisition (IDA)

– TOF-MS 100-1000 Da  (DP = -80 V)

– TOF-MS/MS 50-1000 Da (CE = -35 V, CES = 15 V)

– Dynamic background subtraction(DBS)によるバックグラウンド低減

−SCIEX OS Software 
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SCIEX OS ソフトウェアを用いた差分比較解析

食用着色料を混ぜた砂糖水と、混ぜていない砂糖水を比較。

着色料添加砂糖水

砂糖水

精密質量
MS/MS

クロマトグラム 精密質量
同位体比

サンプルにのみ含まれる化合物の精密質量、同位体比、
精密質量MS/MSスペクトルを表示

差のあった成分の一覧
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SCIEX OS ソフトウェアを用いた構造推定①

差のあった成分の精密質量、同位体比、精密質量MS/MSから組成を自動推定

組成候補の一覧

ChemSpiderにリンク
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SCIEX OS ソフトウェアを用いた構造推定②

ChemSpiderで見つかった候補構造と、実測MS/MSとの自動フラグメント解析

MS/MS

Erythrosineを推定
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含有比率の分析

−834.6 @ 5.0 min Erythrosine 88.6%

−708.7 @ 4.9 min Erythrosine – I 6.1%

−407.0, 200.0, 171.0  @ 2.8 min Sunset Yellow 3.0%

−890.7 @ 5.5 min Erythrosine + C3H4O 1.0%

−582.8 @ 4.9 min Erythrosine – I2 0.4%

サンプルにのみ含まれるピークすべてのエリア値の99.4%のピークを解析
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検体数の多いラボ向けに完璧に整えられたバランス

• ルーチン分析向けに設計された全く新しいHRMS

基準値を簡単に測定できる感度

食品のマトリクス由来成分を分けるのに十分な分解能

実測定で4桁のダイナミックレンジ

基準を満たす質量精度
www.fda.gov/downloads/AnimalVeterinary/Guidance

ComplianceEnforcement/GuidanceforIndustry/ucm05

2658.pdf

定量、定性イオン比、MS/MSスペクトルでの判定。
SWATH®でもID可能

四重極で定評あるTurboVイオンソースの堅牢性を継承

 3200と同程度のサイズ、電源などのインフラ要求を低減

統合、リファインされた全自動キャリブレーション

初めてのルーチン分析向けの堅牢性、信頼性、操作性を持った高分解能MS

多検体、多成分、定量、未知混入のニーズにあった
シンプルで機能的なソフトウェアワークフロー

http://www.fda.gov/downloads/AnimalVeterinary/GuidanceComplianceEnforcement/GuidanceforIndustry/ucm052658.pdf
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TOF型装置 これまでのマイナスイメージ
X500Rのソリューション

キャリブレーション面倒

定量目的なら四重極より手間

未知混入なんかどうせできない

ラボに入らない
メンテナンス難しい

自動補正で手間いらず
統合されたソフトウェアで
定量と同時に未知混入分析

経験なくてもソフトが補助

定量操作は四重極と同じ

多検体、多成分対応 小規模ラボにも対応した
デザイン

3200同等の大きさ

インフラ要求は最小
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X500R－キーポイント

• 農薬多検体、多成分一斉分析に対応する定量性能
‒ これまでの四重極と同様に残留成分分析が行える

‒ 感度＆ダイナミックレンジ

‒ SCIEX-OS(MuitiQuant™同様)

• 手間のかからない未知混入物質分析
‒ 定量と統合されシンプルになったソフトウェア

‒ SCIEX-OS(ライブラリーサーチ、組成解析、構造検索)

• 小規模なラボにも対応
‒ 最小化されたサイズ等のハードウェア設計

‒ 114×57×112 cm

‒ インフラ要求を低減
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