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本マニュアル中での装置の表示について、一部下記のように表示しております。 

 



1-1 

 

1 講義資料 



1-2 

 



1-3 

 



1-4 

 

 



1-5 

 



1-6 

 



1-7 

 



1-8 

 



1-9 

 



1-10 

 



1-11 

 



1-12 

 



1-13 

 



1-14 

 



1-15 

 



1-16 

 



1-17 

 



1-18 

 



1-19 

 



1-20 

 



1-21 

 

 

  



1-22 

 

略語一覧 

ESI : Electrospray Ionization 

(大気圧下で行われるイオン化の一つで、エレクトロスプレー技術を使ったイオン

化法) 

APCI : Atmospheric Pressure Chemical Ionization 

(大気圧下で行われるイオン化の一つで、通常は大気圧スプレーによって生成した

気体試料を、コロナ放電で生成させたイオン種(反応イオン)と反応させてイオン化

すること) 

LC :  Liquid Chromatography(液体クロマトグラフィ) 

IC :  Ion Chromatography(イオンクロマトグラフィ) 

FIA : Flow Injection Analysis  

(注入したサンプルを LC カラムを使わずに分析する方法) 

m/z : Mass-to-charge ratio 

(質量電荷比。 イオンの質量(m)を電荷数(z)で割った値) 

MRM :  Multiple Reaction Monitoring 

(Q1 で選択された特定の前駆イオン (Precursor ion) から生じる特定のイオン の

質量を連続的に検出する方法) 

Q1MS : Q1 MS Scan 

(マススペクトルを測定するために、Q1 で走査したイオンを検出する方法) 

Q3MS : Q3 MS Scan 

(マススペクトルを測定するために、Q3 で走査したイオンを検出する方法) 

EMS :  Enhanced MS Scan 

(Liner Ion Trap を利用して、走査したイオンを検出する方法) 

MS2 : Product Ion Scan 

(特定の前駆イオン (Precursor ion) から生じるイオン (Product ion) を検出する

方法) 

EPI : Enhanced Product Ion Scan 

(Liner Ion Trap を利用して Product Ion を検出する方法) 

Prec : Precursor Ion Scan 

(特定のプロダクトイオンを生じる総ての前駆イオンを検出する方法) 

NL : Neutral Loss Scan 

(特定の中性化学種を脱離する総ての前駆イオンを検出する方法) 
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IDA : Information Dependent Acquisition  

(サーベイスキャンで取得した MS スペクトルから強度の強いイオンを選択し、リ

アルタイムで MS2 あるいは EPI のデータを取得する方法) 

DP : Declustering Potential 

(イオンを MS 内部へ引き込むための電圧であり、オリフィスプレートに電圧がか

かる) 

CE : Collision Energy 

(MS/MSなどの CAD実験において、Q2でイオンを加速させるための電圧であり、

Q0 と Q2 の電位差で表示される) 

LLOQ : Low Limited of Quantification(定量下限値) 

LOD : Low Limited of Detection(検出下限値) 

％CV : Coefficient of Variance (in percent) 

RT :  Retention Time(保持時間) 

S/N : Signal to Noise 

IS : Internal Standard(内部標準物質) 
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2 ソフトウェアの概要 

 

SCIEX OS®ソフトウェアのファイル構造 

• ワークステーションの C:ドライブに OS、x:ドライブ(x：納入先仕様により D、E、F 等

異なります)に SCIEX OS®ソフトウェアにて取得したデータ等が保存されています。 

 

• 全てのデータ、分析メソッド等は項目(日付、分析者、成分名等)ごとに分類することが

でき、これを Project と呼びます。 

各 Project にはそれぞれの【Project 名】をつけることができます。 

• データ等は該当【Project 名】フォルダ内の Data フォルダ内に保存されます。 

(x :// SCIEX OS Data/【Project 名】/Data) 

• SCIEX OS ®ソフトウェアによって作成されるファイルの種類は様々ありますが、ファ

イルの種類により特定の拡張子が自動的に付けられます。高い頻度で用いられるの

は、.msm(MS メソッド)、.lcm(LC メソッド)、.bch(バッチ)、.wiff(データ)、.qmethod(解

析メソッド)及び.qsession(定量結果)です。 

Project 

• SCIEX OS ®ソフトウェアでは、データや測定法、定量結果などを、Project ごとに管理

しています。Project は、SCIEX OS ®ソフトウェア上部の Status Panel(例： )を

クリックあるいはホーム画面のConfigurationからProjectを選択することで表示され、

プルダウンメニューにより選択できます。 

• データや測定法、定量結果などは、そのファイルが保存されている Project を選択して

いる時のみ開くことができます。ただし、すでに開いているメソッドやデータなどは、

Project を変更しても表示されたままです。 

• 新たに測定を開始する時や、測定者が変わる時などは違う Project を作成し、使用する

ことが可能です。 

• 例えば、ある測定者が Project を作成し、Project 内でメソッドやデータを保存した場

合、該当する Project を選択するだけで自分のファイルだけを見ることができるように

なります。(x:// SCIEX OS Data/【Project 名】) 

バックアップについて 

• バックアップを取る際は、SCIEX OS ®ソフトウェアがインストールされているドライ

ブ x:// SCIEX OS Data のフォルダごとバックアップすることをお勧め致します。 
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3 SCIEX OS ソフトウェアの起動と各モードについて 

 

SCIEX OS Software ホーム画面 

Desktop のアイコン をダブルクリックし、software を起動します。 

 

• Acquisition：装置のチューニングおよび測定用のメソッド、バッチを作成し、データを

取り込みます。 

• Processing：データの閲覧および組成解析等の定性解析、定量解析、ライブラリー検索

等を行います。 

• Management：機器の認識およびライブラリーのインポート、ユーザー登録等を行いま

す。 

• 複数のWindowを表示した際、最初の画面に戻る際は アイコンをクリックするか、

別の設定に移る際は アイコンをクリックします。 

 

画面は一例のため、お客様の画面と異なる場合がございます。 

 

測定 解析 管理 
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4 測定 

4.1 測定の流れ 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 MS 内部パラメータの自動最適化 

(MS Method) 

)) 

 
イオンソースパラメータの最適化 

(MS Method) 

 

 

最適化済みの Acquisition Method がある 

 

SCIEX OS ソフトウェアの起動、Project の選択、制御する機器の設定

(Configuration) 

 

無し 

イオンソースの 

最適化 

 

有り 

する 

Acquisition Method を作成する 

(MS Method、LC Method) 

システムの平衡化を行う 

(Equilibrate) 

 

Acquisition Batch を作成する 

(Batch) 

測定を実行する 

(Queue) 

データの確認を行う 

(Explorer) 

定量計算を行う 

(Analytics) 

しない 
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4.2 ソフトウェアの起動 

SCIEX OS ソフトウェアの起動 

Desktop のアイコン をダブルクリックし、software を起動します。 

 

または、Start メニュー> SCIEX OS>SCIEX OS から、SCIEX OS ソフトウェアを起動

します。 

 

4.3 プロジェクトの作成 

 画面上部右上の Status Panel(例： )をクリックします。 

クリックを繰り返すことで表示／非表示になります。 

 Projects の をクリックし、名称を入力して OK をクリックして新規プロジェクトを

作成します。 

プロジェクトの保存先：D:¥SCIEX OS Data 

既存のプロジェクトを選する場合はプルダウンから選択します。 

Training では Project 名を Training とします。 
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制御する機器を設定する 

SCIEX OS ソフトウェアで制御する機器を設定します。 

 

4.4 装置の Configuration 

 Home画面からConfiguration をクリックし、画面を開きます。 

 Devices をクリックし、MS と LC の Active にチェックが入っていることを確認して、

Active Devices をクリックします。 

Deactivate する際はメソッドやバッチを閉じる必要があります。 
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 アイコンの色で各装置の状態を確認します。 

青：Running → 平衡化中または測定中 

緑：Standby → 正常 

赤：Error → 接続状態やイベントログをご確認ください 

※ 接続されている全ての装置を Standby にするには、下部の Direct Control パネル

の Standby アイコンをクリックします。 

 

※ Devices の装置名をクリックすることでその装置の詳細な状態（Device 

Details/Detailed Status）を表示することができます。 

(LC であれば流速や温度、MS であれば真空度やイオンソースの種類など) 

 

※  アイコン(点線)をクリックが可能な場合は、直接制御をすることができます。 

 

＜機種やソフトのバージョンにより表示は異なります＞ 

 

 画面上部の をクリックして画面を閉じます。 

 

  

イオンソースの種類 

真空度 
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4.5 機器の平衡化 

測定開始前や機器を初期条件に設定したい場合に、平衡化を行います。 

 

 Status Panel をクリックし、下部の Direct Control の Equilibrate アイコンをクリック

します。 

 

 

 平衡化に使用する MS Method および LC Method を   

プルダウンより選択します。 

 

 平衡化する時間を入力し、OK をクリックします。 

※ 実際の測定では 15 分以上を推奨します。 

 

 

 

 

 LC の溶媒が流れ、ガスやターボガスの加熱が始まります。入力した平衡化時間が経過

後に画面右上の Status Panel が から に変わります。 
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4.6 最適化 

最適化を実施し、結果に基づいた MS メソッドを作成します。 

測定用 MS メソッドを作成するには、A)MS 内部パラメータと B)イオンソースパラメー

タの 2 種類の最適化を行います。MS 内部パラメータの最適化を行い、その後イオンソース

パラメータの最適化を行います。 

A) MS 内部のパラメータの最適化 

￭ DP、EP、CE、CXP などの MS 内部パラメータを最適な値に設定します。 

(7500 および 7500+ シリーズは DP パラメータが削除されています) 

￭ シリンジポンプを使って、一定の低流速で対象標準物質の溶液を持続注入しながら最

適化を行います。 

※ この操作を Infusion(IF)の最適化と呼びます。 

 

 

 

 

B) イオンソースのパラメータの最適化 

￭ Curtain Gas、CAD Gas、Spray Voltage、Source temperature、Ion Source GS1、Ion 

Source GS2 などを最適な値に設定します。 

￭ カラムを付けない状態でLC/MS/MSとして複数回注入動作を繰り返しながら最適化を

行います。 

※ この操作を FIA(Flow Injection Analysis)の最適化と呼びます。 

 

 

￭ Training では Reserpine 標準物質を用いて最適化から定量までを説明しますが、他の

成分でも同様の手順にて測定を行います。 

 

  

【ヒント】 

✓この最適化は成分ごとに行う必要があります。 

✓可能な限り単成分の標準液を使用します。 

✓イオン源の種類(ESI または APCI)が変わっても、最適化し直す必要はありません。

※APCI での最適化は別冊の APCI 操作ガイドをご参照ください。 

【ヒント】 

✓10 成分まで同時に測定できます。 

✓イオン源の種類および LC 条件(流速や溶媒比率)が大きく変更された際には、再度最

適化を行います。 
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※参考 

Calculator を用いたモノアイソトピック質量(精密質量)と平均分子量の計算方法 

※ 目的の化合物のモノアイソトピック質量を計算する方法です。 

 Explorer から Show > Mass Calculators を選択します。 

 Mass Property のタブをクリックし、Formula に計算する組成式(アダクトを加味し

たもの)を入力します。 

 Calculate をクリックすることで、Monoisotopic m/z にモノアイソトピック質量が表

示されます(平均分子量は Charged average mass に表示されます)。 

 

 

 

 

 

 

※ Formula には中性の組成式、’H+’ charge agent (else electron)のチェックボック

スにチェックを入れ、Charge State には 1 ないしは‐1 と入力すると、Positive 

Mode は+H、Negative Mode は-H として精密質量を自動計算できます。 

※ Charge State 入力例: Positive Mode: 1, Negative Mode: -1 

 

同位体分布の計算と重ね書き 

Isotopic Distribution タブをクリックし、組成を入力すると理論上の同位体ピークが

表示されます。 

※ スペクトルに重ね書きする場合は、 アイコンを目的のスペクトルにドラッグ

してリンクした後、Overlay pattern on spectrum にチェックを入れてください。 

 

 

  

Positive Mode Negative Mode 
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A) MS 内部のパラメータの最適化(Infusion による自動最適化) 

Infusion による最適化では MS を使用するため、Configuration は MS を含む状態で

Activate のチェックを入れて Active の状態にします。 

 

【Infusion 最適化の準備 －シリンジの接続－】 

 標準物質の溶液を調製します。 

※ Training では Reserpine を使用します。 

※ Infusion の最適化時に使用する標準液の目安となる濃度 

機種 濃度 

4500 シリーズ 100 ng/mL 

5500 および 5500+ シリーズ、6500 および 6500+ シリーズ、

7500 および 7500+シリーズ 
10 ng/mL 

 標準溶液を 1 mL または 5 mL のガラスシリンジに詰めます。 

 シリンジポンプにセットします。 

 （ESI の）イオン源が装着されていることを確認します。 

 シリンジから繋がるピークチューブを 7500、7500＋シリーズはバルブ、それ以外はス

プリッターを経由しイオンソースへ接続します。 

 

      

  

4500、5500、5500＋、 

6500、6500＋シリーズ 

7500、7500＋シリーズ 

シリンジ～バルブ         本体 
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スプレー位置の調整： (7500、7500+シリーズは必要ありません) 

・Infusion 測定時 

(流速：5～20 µL/min 程度) 

縦(Y)位置：5 

横(X)位置：5 

※オリフィスに一番近い位置 

になります。 

 

・LCMS 測定時 

(流速：200～500 µL/min 程度) 

縦(Y)位置：3 or 2 

横(X)位置：7 

※オリフィスから少し離すことで感度が向上すると共に、汚れにくくなります。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

縦(Y)位置 

横(X)位置 
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【Infusion 最適化の準備 －ピークの確認－】 

 Home 画面の MS Method アイコンをクリックします。 

 上部にある New の下矢印(右図参照)をクリックします。 

 Q1 を選択します。 

 

 

 

 

 

 Method duration に測定時間を入力します。 

※ 持続注入が安定しているかを確認するには、5~10 分程度を入力します。 

 Scan rate を 1000 Da/s に設定します。 

 Start mass ならびに Stop mass にスキャンする範囲を入力します。 

※ Training で使用する Reserpine(分子量 608)の場合、Start mass に 590、Stop mass

に 660 を入力します。 

       【ヒント】 

※ モノアイソトピック質量の 10 Da 程度小さい値から、50 Da 程度大きい値  

(アダクトイオンを確認するため) を入力します。 

※ 複数化合物を同時に最適化する場合、全ての化合物が見られる範囲とします。 

 下部にある Data Acquisition バーの Start をクリックします。 

 

④測定時間 

⑤Scan rate 

⑥スキャンする質量範囲 
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 以降を参考に流速は、5~10 µL/min 程度でシリンジポンプをスタートします。 

【ヒント】 

最初はチューブの中のエアーにより、スペクトルが不安定になることがありますが、

しばらく経つと安定します。急ぐ場合は、シリンジを少し手で押すか、流速を一時的

に 20 µL/min 程に上げることで、安定するまでの時間を短縮することが出来ます。 

 

シリンジポンプのスタート方法 

 Status Panel の Devices の Syringe Pump Model のアイコン をクリックし、

Syringe Pump 情報を表示します。 

 Syringe Diameter にシリンジの内径を選択ならびに Flow Rate を入力します。 

※ 納品時付属のガスタイトシリンジの内径が 1 mL の場合は 4.61 mm、

5 mL の場合は 10.3 mm にします。 

※ いずれも単位は「µL/min」を選択します。 

 Start ボタンをクリックします。 

※ 測定途中で流速を変更したい場合は、Flow rate に流速を入力後 Update 

ボタンをクリックします。 

※ シリンジポンプを止めたいときは、Stop ボタンをクリックします。 
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 以下の 4 項目を確認し、安定していれば Stop をクリックします。 

 

a. 左下のクロマトグラム画面の TIC が安定していること 

※ 画面下部の Data Acquisition をクリックすると TIC が表示できます。 

b. Positive、Negative Mode のどちらでイオン化するか確認すること 

※ Training で使用する Reserpine の場合、Positive モードの方がよりイオン強度

が大きくなります(m/z 609)。 

c. 目的化合物由来のイオンが観測されていること 

d. 目的化合物由来のイオンのイオン強度が十分であること 

機種 イオン強度 

4500 シリーズ、5500 および 5500+ シリーズ、

6500 および 6500+ シリーズ、 
105～106 cps 程度 

7500 および 7500+ シリーズ 106～108 cps 程度 

 

 必要に応じて Save ボタンから結果を保存します。 

※ Reserpine_Q1_posi と名前をつけて保存した場合、下記の場所に保存されます。 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Data ¥Reserpine_Q1_posi.wiff 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Data ¥Reserpine_Q1_posi.wiff2 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Data ¥Reserpine_Q1_posi.wiff.scan 
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【Infusion 最適化の開始】 

 Home 画面の MS Method アイコンをクリックします。 

 上部にある New の下矢印(右図参照)をクリックします。 

 Guided Optimization を選択し、MRM Infusion を選択します。 

 

 

 

 

 

 

 メソッドの作成方法を選択します(Training では Automatic を選択)。 

※ Guided にすると任意でパラメータ値の設定が可能になります。 

 極性を選択します(Training では Positive を選択)。 

 

  

  メソッドの作成方法を選択 極性を選択 
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 Find transitions automatically を選択します(通常はこちらを使用します)。 

 化合物名を入力します(Training では Reserpine を入力、SCIEX OS3.4 から最大 10 化

合物まで入力可)。 

 価数を入力します(Training では 1 を入力)。 

 プリカーサーイオンのm/zを入力します(TrainingではQ1 Scanで確認した値を入力)。 

 最適化するフラグメントイオンの数を入力します(Training では 5 を選択)。 

※ 最大 10 まで選択可能です 

※ ソフトのバージョンによって表示が異なります。 

【ヒント】 

既知のフラグメントイオンで最適化する場合は、Use known transitions を選択し、

MRM の表に化合物名と Q1 および Q3 を入力します。 

この表は複数行入力することができ、Excel にも対応しています。 

 

 右上の Continue をクリックします。  

化合物名を入力 フラグメントイオン数を 

入力 

プリカーサーイオンの m/z 価数を入力 
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 MS パラメータは下記の初期パラメータを入力します。 

※ 一度 Stop した後に再度 Start をクリックすることで設定値が反映されます。 

＜Infusion 最適化のイオンソースのパラメータ初期値例＞ 

 設定範囲 
4500 シリーズ、5500 および 5500+ シリーズ、

6500 および 6500+ シリーズ 

Ion Source GS1 0～80 20 

Ion Source GS2 0～80 0 

Curtain Gas 30～50 35 

CAD Gas 0～12 9 

Source temperature 0～700 0 

Spray Voltage 0～5500 5500 (4500) 

 

 設定範囲 7500 および 7500+ シリーズ 

Ion Source GS1 0～80 40 

Ion Source GS2 0～80 0 

Curtain Gas 30～50 40 

CAD Gas 0～15 9 

Source temperature 0～700 0 

Spray Voltage 0～5500 5500 (4500) 

※ カッコ( )内は Negative モード時の設定値を表します。 

  

MS パラメータ 
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 Q1 測定の際と同様に以下の 3 項目を確認します。確認後、Next ボタンを押して自動最

適化を開始します。 

a. 左下のクロマトグラム画面の TIC が安定していること 

b. 目的化合物由来のイオンが観測されていること 

c. 目的化合物由来のイオンのイオン強度が十分であること 

機種 イオン強度 

4500 シリーズ、5500 および 5500+ シリーズ、

6500 および 6500+ シリーズ、 

105～106 cps 程度 

（4.0e6 以下） 

7500 および 7500+ シリーズ 106～108 cps 程度 

 

※ プロダクトイオン、DP、CE、CXP の最適値が自動で選択されます。（DP は 7500、

7500+シリーズ以外） 

 

右 ：プロダクトイオンの選択画面 

左下：CE の最適化画面 

右下：CXP の最適画面 

 

 

 

 

  

a b, c 
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 自動で結果が表示され、必要に応じてデータを保存します。 

＜SCIEX OS3.4 未満＞ 

※ 最適化したデータは、自動で下記フォルダ内に保存されます。 

D:¥SCIEX OS Data¥TempData¥OPT-【測定日時】 

※ 結果のレポートは、自動で保存されないため、ご注意ください。 

※ 保存形式は XPS ファイルで保存されます。 

Window10 は XPS Viewer が標準ではインストールされていないため、保存しても

お客様のパソコンで開くことができない場合があります。必要に応じて PDF 形式

で印刷し、保存します。 

※ 保存先はお使いのプロジェクト内あるいは Desktop など適宜保存します。 

＜SCIEX OS3.4 以上＞ 

※ 最適化したデータならびにレポートは、自動で下記フォルダ内に保存されます。 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Optimization¥GuidedMRM Optimization-

【測定日時】 

※ 保存形式は XPS ファイルで保存されます。 

Window10 は XPS Viewer が標準ではインストールされていないため、保存しても

お客様のパソコンで開くことができない場合があります。必要に応じて PDF 形式

で印刷し、保存します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

レポートを保存 
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 Continue ボタンをクリックすると最適化の結果が反映されたメソッドが新規保存また

は既存メソッドに追加保存できます(Training では Reserpine_MRM_pos と名前をつけ

て保存します)。 

※ このメソッドは下記の場所に保存されます。 

※ そのまま FIA を実施する際は、表示されたメソッドの MRM 条件を Excel にコピー

することを推奨します。 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Acquisition Methods ¥Reserpine_MRM_pos.msm 

 Devices の Syringe Pump Model のアイコンをクリックし、Stop をクリックしシリン

ジを停止します。 

  



4-19 

 

B)イオンソースの最適化(FIA による自動最適化) 

※ 必須ではありません。イオン源パラメータ初期値で測定し、期待の感度に達していな

い場合などに行います。 

※ FIA による最適化では LC および MS を使用するため、先述の機器の Configuration

は LC および MS の両方の Activate にチェックを入れて Active にします。 

※ MS のみで Infusion を実施した場合は、LC を含む構成に接続し直す場合は、MS 

Method を保存し、MS Method を閉じます。 

 

【FIA 最適化の準備－LC の接続－】  

 LC 移動相を準備します。 

※ 実際の測定時に使用する LC 溶媒を推奨します。 

 標準溶液を準備します。 

※ 標準溶液濃度の目安は下記をご参照ください。 

機種 濃度 

4500 シリーズ 10 ng/mL 

5500 および 5500+ シリーズ、6500 および 6500+ シリーズ、

7500 および 7500+ シリーズ 
1 ng/mL 

  【ヒント】 

※ Infusion 最適化時の 1/10～1/1 濃度の標準液を使用します。 

 LC と MS を接続します。 

※ カラムオーブンから出ているピークチューブを直接イオンソースに接続して下さい。 

※ 7500、7500+ シリーズは、カラムオーブンから出ているピークチューブをバルブに

接続して下さい。 

 7500、7500+ シリーズ以外は、P.4-9 の“スプレー位置の調整”の LC/MS の測定時の

項を参考にスプレー位置を調整します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

バルブ経由 
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【FIA 用のメソッドの作成－MS メソッド－】 

 Infusion で最適化した MS メソッドを上部の Open から選択して開きます(Training で

は Reserpine_MRM_posi を選択)。 

 Method duration に測定時間を入力します(Training では 1 分を入力)。 

 Source and Gas Settings に下記のイオンソースの初期パラメータを入力します。 

＜FIA 最適化のイオンソースのパラメータ初期値＞ 

4500 シリーズ、5500 および 5500+ シリーズ、6500 および 6500+ シリーズ 

 設定範囲 
TurboIonSpray 

(200 µL/min, FIA)  

Heated Nebulizer 

(1000 µL/min,FIA) 

Ion Source GS1 0～80 50 50 

Ion Source GS2 0～80 60 N/A 

Curtain Gas 30～50 40 40 

CAD Gas 0～12 9 9 

Source temperature 0～700 400 400 

Spray Voltage 0～5500 5500 (4500) - 

Nebulizer current 0～5 - 2 (2) 

※ カッコ( )内は Negative モード時の設定値を表します。 

※ Negative の IS は最大 4500 です。 

※ 設定温度(Temperature)は最大 700℃までにしてください。 

   750℃でも使用できますがヒーターの寿命が短くなるため、推奨しません。 

 

7500 および 7500+ シリーズ 

 設定範囲 

OptiFlow®Pro 

(E-ANALYT 200∔

µL:ESI) 

(200 µL/min, FIA)  

OptiFlow®Pro 

(APCI) 

(1000 µL/min,FIA) 

Ion Source GS1 0～80 50 50 

Ion Source GS2 0～80 60 N/A 

Curtain Gas 30～50 40 40 

CAD Gas 0～15 9 9 

Source temperature 0～700 400 400 

Spray Voltage 0～5500 5500(4500) - 

Nebulizer current 0～5 - 2 (2) 

※ カッコ( )内は Negative モード時の設定値を表します。 

※ Negative の IS は最大 4500 です。 

※ CUR の推奨値は 40 以上です。感度が十分な場合は 40 に設定して下さい。 

※ TIS の設定温度(Temperature)は最大 700℃までにしてください。 

   750℃でも使用できますが、ヒーターの寿命が短くなりますので推奨しません。 

 

 

 作成したメソッドを保存します(Training では Reserpine_FIA_pos として保存)。  
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【FIA 用のメソッドの作成－LC メソッド－】 

FIA 最適化では、Infusion で最適化した MS メソッドの他に LC メソッドが必要です。 

続いて LC メソッドを作成します。 

 

 Home 画面の LC Method アイコンをクリックします。 

 上部にある New をクリックします。 

 以降の各 LC の入力方法を参考に以下の LC 条件を入力します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

0.1%ギ酸を含む精製水、または 0.1%酢酸を含む精製水 

アセトニトリル、またはメタノール 
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【ExionLC、島津社製 LC の場合】 

① Binary Gradient タブをクリックします。 

② Stop Time に 1.0min、Flow (流速) 、B Conc.

に適当な値を入力します。 

※ 流速、移動相組成は、実際に使用する組成、

流速を入力してください。 

※ 将来、グラジェントで分析される場合は、対

象成分が検出される時の溶媒組成を入力し

て下さい。 

※ A.Conc には入力できないため、B.Conc に

入力して下さい。 

※ Training では 0.2 (mL/min) 、に 50 (%) を

入力してください。 

③ Autosampler タブをクリックします。 

④ Rinse Settings の Rinse Mode を Before and after aspiration に、Rinse Dip 

Time (オートサンプラーのニードル Wash 時間) に 0 sec を入力します。 
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⑤ 必要に応じて Rinsing Volume、Rinse Method、Cooler Temperature を入力しま

す。 

※ 必要に応じてカラムオーブンの Ready Check を 0 分に変更します。 

⑥ Injection Volume に注入量を入力します(Training では 10 µL を入力)。 

【注意】 

Injection Volume は 100 と入力することができますが、50 以上入力しないでく

ださい。 

 

⑦ 7500 および 7500+ シリーズの場合、バルブの設定を行います(Training では下

図の通り入力します)。 

⑧ 上部にある Save ボタンの下矢印をクリックして Save as を選択し、適当なファ

イル名を入力して保存します(Training では Reserpine_FIA と入力)。 
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【Exion 2.0 の場合】 

① LC System をクリックします。 

※ バツマークが入っている場合はその上を右クリックし、Use を選択します。

ださい。 

② Binary Pump タブをクリックします。 

③ Stop Time に 1.0min、Flow (流速) 、B Conc.に適当な値を入力します(Training

では 0.2 (mL/min) 、に 50 (%) を入力)。 

※ 流速、移動相組成は、実際に使用す

る組成、流速を入力してください。 

※ 将来、グラジェントで分析される場

合は、対象成分が検出される時の溶

媒組成を入力して下さい。 

④ Autosampler タブをクリックします。 

⑤ Rack setting の Use a specific rack に

チェックをいれます。使用するラックタイプを選択します。 

⑥ Advanced settings の「‣」をクリックし、Injection method の設定を行います。 

⑦ 必要に応じて Rinse mode、Tray thermosetting を使用します。 

⑧ Injection をクリックし注入量を入力します。 

⑨ 7500 および 7500+ シリーズの場合、バルブの設定を行い

ます（Training では下図の通り入力します）。 

⑩ File メニュー ＞ Save as を選択し、適当なファイル名を入力し、保存します

(Training では Reserpine_FIA と入力)。 
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【Agilent 社製 LC の場合】 

① LC Pump：Binary Pump タブをクリックします。 

② 画面の左側に Pump のパラメータ、右側にタイムテーブルが表示されます。 

③ 流速、移動相組成は、実際に使用する組成、流速を入力します(Training では流速

0.2 mL/min 、Solvents に B 50 % を入力)。 

④ タイムテーブルにグラジエント条件を入力します(Training では③と同じ条件で

1 分間)。 

⑤ Column Oven：Column Comp.タブをクリックし、Temperature を入力します

(Training ではを 40℃と入力)。 

⑥ Autosampler：Sampler タブをクリックします。 

⑦ Injection Volume(注入量)を入力します(Training では 10 µL と入力)。 

 

 

 

⑧ 7500 および 7500 + シリーズの場合、バルブの設定を行います（Training では

下図の通り入力します）。 

⑨ 上部にある Save ボタンの下矢印をクリックして Save as を選択し、適当なファ

イル名を入力して保存します(Training では Reserpine_FIA と入力)。 
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FIA 用に作成したメソッドで機器を平衡化する 

 LC のラインが MS に接続されていることを確認します。 

 標準溶液の入ったバイアルをオートサンプラーに置きます。 

 Status Panel をクリックし、下部の Equilibrate アイコンを

クリックします。 

 

 作成した MS Method および LC Method をプルダウンより選択します。 

※ Training では下記のように選択します。 

MS Method：Reserpine_FIA_posi 

LC Method：Reserpine_FIA 

 

 

 

 

 

 

 

 

 平衡化する時間を入力し、OK をクリックします(Training では 1 分)。 

※ イオンソース全体の温度が平衡になるのに 10 分程度かかりますので、15 分以上

を推奨します。その後、FIA による最適化を始めます。 

※ LC の溶媒が流れ、ガスやターボガスの加熱が始まり、平衡化後に画面右上の

Status Panel が に変わります。 
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【FIA によるイオンソースの自動最適化の開始】 

 Home 画面の MS Method アイコンをクリックします。 

 上部にある New の下矢印(右図参照)をクリックします。 

 Guided Optimization を選択し、MRM FIA を選択します。 

 測定条件を入力する画面が開きます。 

 使用する LC Method を選択します(Training では Reserpine_FIA を選択)。 

※ LC Method アイコン をクリックすると LC 条件を確認できます。 

 Rack Type および Plate Type を選択し、Injection volume、Method duration、Polarity

に間違いがないかを確認します。 

※ Injection Volume は Method の設定値が採用されます。 

※ 上図は一例のため、LC の構成により Rack Type ならびに Rack Position、Plate 

Type、Plate Position を選択します。 

 Infusion 最適化で取得した MRM 情報を入力します(Training では 1 つを入力)。 

※ 最大 10 までで実施します。 

※ Excel で編集したものをコピー＆ペーストして入力することも可能です。 

※ Dwell time は 100 ms とします(デフォルト設定)。 

 セットしたバイアル位置を入力します(Training では Vial Position は 1 を入力)。 

【注意】 

行ごとにバイアルポジションを変えると各行に対して最適化を実施するため、

最適化が終了した後、複数のメソッドに分かれます。 

LC Method を選択 

Rack Type を選択 

Plate Type を選択 

Infusion での最適化で取得

した MRM を入力 
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 Next をクリックし、次の画面に進みます。 

 FIA 最適化で使用する MS の初期パラメータを入力します。 

 Source and Gas Parameters に下記の初期パラメータを入力します。 

＜FIA 最適化のイオンソースのパラメータ初期値＞ 

4500 シリーズ、5500 および 5500+ シリーズ、6500 および 6500+ シリーズ 

 設定範囲 
TurboIonSpray 

(200 µL/min, FIA)  

Heated Nebulizer 

(1000 µL/min,FIA) 

Ion Source GS1 0～80 50 50 

Ion Source GS2 0～80 60 N/A 

Curtain Gas 30～50 40 40 

CAD Gas 0～12 9 9 

Source temperature 0～700 400 400 

Spray Voltage 0～5500 5500 (4500) - 

Nebulizer current 0～5 - 2 (2) 

7500 および 7500+ シリーズ 

 設定範囲 

OptiFlow®Pro 

(E-ANALYT 200∔

µL:ESI) 

(200 µL/min, FIA)  

OptiFlow®Pro 

(APCI) 

(1000 µL/min,FIA) 

Ion Source GS1 0～80 50 50 

Ion Source GS2 0～80 60 N/A 

Curtain Gas 30～50 40 40 

CAD Gas 0～15 9 9 

Source temperature 0～700 400 400 

Spray Voltage 0～5500 5500(4500) - 

Nebulizer current 0～5 - 2 (2) 

※ カッコ( )内は Negative モード時の設定値を表します。 

※ Negative の IS は最大 4500 です。 

※ CUR の推奨値は 40 以上です。感度が十分な場合は 40 に設定して下さい。 

※ TIS の設定温度(Temperature)は最大 700℃までにしてください。 

   750℃でも使用できますが、ヒーターの寿命が短くなりますので推奨しません。 

 

初期パラメータ入力 
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 上部の Next ボタンをクリックします。 

 イオンソースパラメータの検討方法を設定します (Training では Range および

Intensity を選択)。 

※ パラメータの振り方は範囲指定(Range)と値指定(Discrete)があります。 

※ 最適化の指標は強度(Intensity)と S/N(Signal To Noise)があります。 

 下記のようにイオンソースパラメータの検討範囲を設定し、Start ボタンをクリックし

ます。 

1) 最適化するパラメータは、Optimize にチェックを入れます。 

2) Infusion での最適化を Training では実施しているため、DP および CE、CXP を最

適化しない場合はチェックを外します(7500 および 7500+ シリーズの場合は、DP

の項目はありません)。 

4500 シリーズ、5500 および 5500+シリーズ、6500 および 6500+シリーズの参考値 

7500 および 7500+ シリーズの参考値 

※ Negative の IS は最大 4500 です。 

※ 設定温度(Temperature)は最大 700℃までにしてください。 

   750℃でも使用できますが、ヒーターの寿命が短くなりますので推奨しません。 
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3) Infusion での最適化した項目以外のパラメータは、1 条件につき 1 注入です。 

4) 注入する回数の合計は、右下の Sample injections に表示されます。 

※ 1 注入が 10 µL で注入回数が 20 回の場合、溶液は合計で 200 µL 使用し

ます。 

※ 下の例は 20 本中 13 条件目を測定中、合計 200 µL 使用する場合の表示 

 

5) 複数回での結果を反映させる場合は、Replicate injection for each step をプル

ダウンすると選択可能です。 

 Sample injections が 0/【注入回数】になったら、Next ボタンをクリックします。 

 結果レポート画面が出力されます。 

※ レポートは測定データとともに自動で下記フォルダ内に保存されます。 

＜SCIEX OS3.4 未満＞ 

D:¥SCIEX OS Data¥Optimization ¥ FIAOptimization-【測定日時】 

＜SCIEX OS3.4 以上＞ 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Optimization ¥FIAOptimization-【測定日時】 

 右上の Open in MS Method Editor ボタンから最適化された MS メソッドを確認する

ことができます。 

※ 最適化が完了した MS メソッドは下記フォルダに自動で保存されます。 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Acquisition Method¥FIA -【測定日時】 
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4.7 測定メソッド(Acquisition Method)の完成(MS Method) 

 Open in MS Method Editor をクリックして開いた MS Method または Home 画面から

MS Method をクリックして、FIA で最適化した MS メソッドを上部にある Open から

選択して開きます。 

 メソッドに測定時間を入力します(Training では 6 分と入力)。 

※ LC の測定時間が既知の場合は、Method duration にその時間を入力します。 

 Total scan time を確認しながら Dwell Time を調整します。 

※ 参考(Dwell time について) 

Time に Dwell Time を入力する際、Total scan time が十分か確認します。 

Dwell Time はクロマトグラムにおけるピークの溶出幅とデータポイント数から換

算して設定します。 

【Total scan time, Dwell Time, Pause Time】 

例えば、定量する化合物(Analyte)の溶出幅が 0.1 min (6 sec)と仮定した場合、データポ

イント数が 10 ポイント(10 Cycle)のデータを取得するには、1 Cycle Time を 0.6 sec 以

下に設定する必要があります。 

Total scan time は、Dwell Time と Pause Time (通常 5msec) の合計であることから、

595 msec 以下になるように Dwell Time を設定します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 上部の Save ボタンの下矢印から Save as で名前をつけて、保存します(Training では

Reserpine_MRM を入力)。 
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4.8 測定メソッド(Acquisition Method)の完成(LC Method) 

※ 実際の測定に使用する測定メソッドを作成します。 

 Home 画面の LC Method アイコンをクリックします。 

 上部にある Open をクリックし、LC メソッドを選択します (Training では

Reserpine_FIA を選択)。 

 以降の各 LC の入力方法を参考に LC 条件を入力します(Training では以下の条件を使

用)。 

 

流速：0.2 mL/min、Gradient 条件：下図、Injection Volume: 5 µL 
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【ExionLC、島津社製 LC の場合】 

 Binary Gradient タブをクリックします。 

 メソッド上部にある Injection Volume に注入量を入力します。 

Stop Time に 6.0 min、Flow (流速) 、B Conc.に適当な値を入力します。 

 Autosampler タブをクリックします。 

 Cooler temperature にサンプルクーラーの温度を入力します。 

 Rinse Settings の Rinse Mode を Before and after aspiration に、必要に応じて

Rinsing Volume、Rinse Method を入力します。 

  



4-34 

 

 Oven タブをクリックします。 

 Oven temperature に温度を入力します。 

 Injection をクリックし注入量を入力します。 

※ Injection Volume はサンプルループの容量以上入力しないでください。 

 

 

 必要に応じてバルブの設定を行います(Training では

右記の通り入力)。 

 

※ 参考(バルブの設定) 

通常の設定の場合、 

6 方バルブは 

  Position A ( 廃液 )：6-1, 2-3, 4-5 

  Position B ( MS )：1-2, 3-4, 5-6 

がつながっています。 

特殊な設定になっている場合もありますので、どの番号のポートから液が出るかをご確認

の上、ご使用ください。 

 

【注意】 

Valve の切り替え時間は、MS の測定開始時間および終了時間と同じ時間設定にしない

でください。 

例)0~6 分の分析の場合、0.5~5.5 分の間で切り替え時間を設定します。 

 

 上部にある Save ボタンの下矢印をクリックし Save as を選択し、適当なファイル名を

入力して保存します(Training では Reserpine_MRM と入力)。 

 

Pump In 
Source Pump In 

Waste 
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【Exion 2.0 の場合】 

 Binary Gradient タブをクリックし、Flow program を Simple または Program を選択

し、グラジエント条件を設定します。 

 General settings では使用するカラムの耐圧、溶媒切り替えバルブの設定を行います。 

 Autosampler タブをクリックし、Injection volume を入力、Use tray thermostatting

に☑を入れ、Advanced settings の‣をクリックし下図左のように設定し、Advanced 

rinse steps よりループ洗浄の設定を行います(下図右)。 

 Column Oven タブではカラムオーブンの温度設定を行います。 
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【Agilent 社製の場合】 

 LC Pump：Binary Pump タブをクリックします。 

 画面の左側に Pump のパラメータ、右側にタイムテーブルが表示されます。 

 流速、移動相組成は、実際に使用する組成、流速を入力します(Training では Flow 0.2 

mL/min 、Solvents に B 50 % を入力)。 

 タイムテーブルにグラジエント条件を入力します。 

 Column Oven：Column Comp.タブをクリックします(Training では 40℃と入力)。 

 Autosampler：Sampler タブをクリックします。 

 Injection Volume(注入量)を入力します(Training では 5 µL と入力)。 

 必要に応じてバルブの設定を行います

(Training では右記の通り入力)。 

 

 

 

 上部にある Save ボタンの下矢印をクリックして Save as を選択し、適当なファイル名

を入力して保存します(Training では Reserpine_FIA と入力)。 
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※ 参考(バルブの設定) 

 

通常の設定の場合、 

6 方バルブは 

  Position A ( 廃液 )：6-1, 2-3, 4-5 

  Position B ( MS )：1-2, 3-4, 5-6 

がつながっています。 

特殊な設定になっている場合もありますので、どの番号のポートから液が出るかをご確認

の上、ご使用ください。 

 

【注意】 

Valve の切り替え時間は、MS の測定開始時間および終了時間と同じ時間設定にしない

でください。 

例)0~6 分の分析の場合、0.5~5.5 分の間で切り替え時間を設定します。 

 

 

 

  

Pump In 
Source Pump In 

Waste 
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4.9 測定 

カラムの接続 

カラムを接続します(Training では接続しません)。 

システムの平衡化 

 Status Panel をクリックし、下部の Equilibrate アイコンを

クリックします。 

 

 平衡化に使用する MS Method および LC Method を   

プルダウンより選択します。 

※ Training では下記のように選択します。 

MS Method：Reserpine_MRM 

LC Method：Reserpine_MRM 

 

 平衡化する時間を入力し、OK をクリックします(Training では 1 分)。 

※ イオンソース全体の温度が平衡になるのに 10 分程度かかりますので、15 分以上

を推奨します。 

※ LC の溶媒が流れ、ガスやターボガスの加熱が始まり、平衡化後に画面右上の

Status Panel が に変わります。 
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Batch の作成 

以下の方法で測定するサンプルの情報(サンプル名、バイアル番号等)を入力します。 

 Home画面のBatchアイコン をクリックします。 

 

 Batch 入力画面で測定に使用する情報を入力します(Training では下記の通り入力およ

び選択)。 

※ 既存の Batch がある場合は Open から開き、編集し使用することもできます。 

※ Rack type および Rack Position、Plate Type、Plate Position は、装置構成に従っ

て選択してください。 

※ Plate Layout から確認または選択が可能です。 

※ Injection Volume は LC メソッドの値が自動で反映されますが、直接入力で変更

することもできます。 

※ 既存の解析メソッドがあれば、Processing Method に入力し、結果ファイル名を

Results File に入力しておくことで、測定終了後に自動で解析まで完了させること

も可能です。 

※ 右クリックで Insert sample または Delete sample を選択して追加または削除が

可能です。 

※ Excel と同様に、コピー＆ペーストやドラッグによる連続入力などの編集が可能で

す。また、行で右クリックをすると行の挿入や削除をすることができます。 

※ Fill Down および Auto Increment を選択すると選択行以降の入力できます。 

 

 測定結果は Data File 名ごとに保存されます。Data File 名が同一の場合、複数のデー

タが一つのファイルに保存されます。Sample 名が同一でも、上書きされることはあり

ません。 

※ 保存場所は下記の通りです。 

D:¥SCIEX OS Data¥【Project 名】¥Data¥【Data File 名】 
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【ヒント】 

右上の Quick Batch   をクリックし、まとめて同じ内容を入力することが可能です。 

Auto Incremant のチェックボックスにレ印をすると自動で番号が振られます。 

 

 上部のSaveボタンの下矢印からSave asで名前をつけてBatchを保存します(Training

では【日付】で保存)。 
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測定の開始 

 測定を開始する場合は、以下のいずれかの方法で Submit をクリックすると測定が開始

します。 

【注意】 

平衡化が完了していた場合、Submit をクリックすると注入動作が開始します。 

1) すべてのサンプルを測定する場合は、右上の Submit ボタンをクリックします。

確認メッセージが表示され、確認後 OK をクリックします。 

2) 一部のサンプルを測定する場合は、行を選択してからSubmitをクリックします。

確認メッセージが表示され、確認後 OK をクリックします。 

 

 

 

 

 

 

 

 Home 画面の Queue アイコンをクリックします。 

 Submit した Batch が表示され、ダブルクリックすると Submit されたサンプルの詳細

が表示されます。 

 

※ 測定中の Data を Explore で確認することができます。確認方法は、P.6-1 以降の

“データの確認”をご参照ください。 

 測定を途中で停止する場合は、上部の Stop ボタンをクリックし、開始する際に Start

ボタンをクリックします。 

※ すぐに測定を停止する場合は、Stop now を選択します。 

※ 現在測定中のサンプルが終了した後に停止させる場合は、 

Stop aftere the corrent tasks are completed を選択します。 
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 Queue の最後のサンプルを測定後、設定時間が経過すると、LC は自動で止まり、MS

は Standby の状態に戻ります。 

※ 上記の設定時間は Configuration の Queue にある Instrument idle time の時間で

適宜変更可能です。 
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5 停止操作 

 Home 画面から Configuration をクリックし画面を開きます。 

 Devices を選択し、上部の Deactivate をクリックします。 

※ 必要に応じて LC のみ Deactivate し、MS のみ Activate Device した状態にしま

す。 

 ソフトウェアを閉じます。 

 HPLC の電源を切ります。 

 必要に応じて PC の電源を切ります。 
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6 データの確認 

データを開く 

 Home 画面からを Explorer をクリックし Explorer を開きます。 

 メニューバーの File から、あるいはアイコンの Open Sample を選択します。 

 目的のデータの Wiff ファイル＞目的の Sample を選択し、

OK をクリックします(Training では、納品資料 DVD 内の

Training_sulfa 3mix Triple Quad フォルダ中のサンプルをク

リックします)。 

 該当のデータファイルが開きます。 

 

前後のクロマトグラムを表示する 

 上記の順序で該当のデータを開きます。 

 前後のクロマトグラムに移る場合は、メニューバーのアイコン をクリックし

ます。 

※ 左矢印   ：一つ前のクロマトグラムが表示されます。 

※ 右矢印   ：次のクロマトグラムが表示されます。 

※ 曲がった矢印   ：データを選択する画面が開き、任意のクロマトグラムを表

示させることができます。 

 

 

 

分析時の測定条件を確認する 

 メニューバーの Show から Sample Information を選択します。 

 分析条件など、データを取得した際の情報が表示されます。 
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マスクロマトグラム(XIC)の表示 

＜数値を入力する場合＞ 

 メニューバーの Show から Extracted Ion chromatogram(XIC)を選択します。 

 m/z、Width、化合物名を選択し、OK をクリックします(Training では下図のように選

択)。 

 

＜マススペクトルから表示する場合＞ 

 目的のマススペクトルを拡大します。 

 スペクトルを左ドラッグで選択し、ダブルクリックします。 

 右図のようなメッセージが表示されます。 

 OK をクリックします。 

 

 

 

 選択範囲の中で一番強度の強い MS 値±0.2 Da で抽出した XIC が表示されます。 

 キーボードの Ctrl キーを押しながら、OK をクリックすると、選択した MS レンジで

抽出した XIC が表示されます。 

  

OK をクリックした場合 Ctrl キーを押しながら 

OK をクリックした場合 
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 重ね書きされたクロマトグラムに名前を割り当てたり、ピークを塗りつぶすには 

 アイコンを選びます。 

 

 重ね書きされた Pane を個々の Pane にする場合は、メニューバーの Graph から Split 

Traces into Separate Panes を選択します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

画面のコピー 

 クロマトグラム等をコピーするには、メニューバーの Edit から Copy Graph あるいは 

Copy Window を選択します。 

 Copy Graph：メタファイル形式、Copy Window：ビットマップ形式です。 

 ペイントやパワーポイント等にペーストします。 
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7 SCIEX OS Software を用いた定量解析 

本マニュアルでは SCIEX OS Software の Analytics モードを用いて解析を行う方法を

示します。 

￭ 濃度既知の標準液から作成した検量線をもとに、濃度未知のサンプルの定量を行いま

す。 

内部標準物質(IS)を使用した場合は、解析時に指定した内部標準物質によって自動補正

されます。 

￭ Training では Training では、納品資料 DVD 内の Training_sulfa 3mix Triple Quad

フォルダ中のサンプルをクリックします)。 

o Sulfadiazine (SDZ：251.2/108.2)、Sulfamerazine (SMZ：265.2/92.0)の検量線の

作成(内部標準物質 Sulfadimethoxine (SDMX：311.2/156.3)による補正) 

o 未知試料中の SDZ と SMZ の定量 

 

 

＜参考＞ 検量線について  

検量線(標準濃度曲線)とは、既知の濃度

の標準試料と未知の試料とを比較する

ことにより、未知の試料に含まれる物

質の濃度を求める手法です。検量線は、

検体(測定対象物質)の濃度の変化に応

じて検出器がどのように反応するかを

示したグラフ(分析シグナル)です。検量

線を作成するために、未知の検体の想

定濃度を中心とする各種濃度で調整された標準物質を準備する必要があります。 

 

＜参考＞ 内部標準物質について  

内部標準物質は、測定時の注入量、MS のイオン化時のサプレッションなどの効果を補

正するために使用します。生体試料など、複雑なマトリックス中で定量解析を正確に行

う必要がある場合に特に推奨されます。 

  

濃度 

面
積
値
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＜SCIEX OS Software Analytics モード定量画面＞ 

  

＜よく使用するアイコン＞ 

  

クロマトグラム 

定量結果 

 

化合物リスト 

※化合物リストを

クリックすると、定

量結果やクロマト

グラムが表示され

ます。 

 

検量線 

 

Displays the Peak Review 

クリックするとクロマトグラムが表

示されます。 

Displays the Calibration Curve 

ク リ ッ ク す る と 検 量 線 が    

表示されます。 
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7.1 SCIEX OS Software の Analytics の起動 

デスクトップ上の SCIEX OS Software アイコンをダブルクリックし、起動します。 

ホーム画面に表示されている Analytics のアイコンをクリックします。 

 

7.2 Project の選択 

画面上部のProjects ＞ 目的のDataの格納されているProjectを選択します(Training

では Training_sulfa 3mix Triple Quad を選択)。 
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7.3 初期設定の変更 

 Projects をクリックし、Project Default Settings を選びます。 

 Quantitative Processing では、図を参考に、定量解析に使用するアルゴリズムや積分

条件、検量線の条件等を設定します。 

※ 各種設定は状況に応じて変更します。 

 Qualitative Processing では、下図を参考に定性解析に使用するライブラリーサーチや

各種パラメーター等を設定します。 
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7.4 Result Table の作成 

 画面上部の Results ＞ New をクリックします。 

 Process New Results 画面を開き、Select batch Samples to process で、Available から

解析するデータを選択し、右矢印をクリックして Selected に移動します。(Training で

は curve_sulfa.wiff の全 Data を移動)。 

 

 

 Process New Results 画面の 2. Select a processing method で、以前に作成した

Processing Method(定量解析用 Method)がある場合は Browse…をクリック、使用する

解析メソッドを選択し、Process をクリックし”7.5 Results Table の確認、編集”に進み

ます。 

※ Processing Method が無い場合、次の頁の”新規に定量解析用メソッドを作成し、

Results Table を作成する”に進みます(Training では新規に作成)。 

※ Layout を過去に保存していた場合、Select a workspace layout の Browse…から

選択することが可能です。 
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新規に定量解析用メソッドを作成し、Results Table を作成する 

 Process New Results 画面の 2. Select a processing method の New をクリックしま

す。 

 解析メソッドの編集画面が表示されます。 

 WorkflowでQuantitation and targeted identificationのチェックを外し、Quantitation

にチェックが入っていることを確認します。 

※ ライセンスの種類によりチェックボックスがない場合もあります。 

 代表サンプルが自動的に選択されます。 

※ Sample Name をクリックすると代表サンプルが切り替わります。 
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 Components で化合物名、内部標準物質(IS)の情報を入力します。 

※ Training Data では、311/156 が IS です。 

※ IS が無い場合は、入力は不要です。 

 Integration で代表サンプルの自動積分された結果が表示されます。チャンネル(成分)を

クリックし、全成分について同様に積分パラメータを設定、確認します。 

※ ピークが希望通りに積分されない場合は、下記【スムージングおよび積分パラメータ】を参

考に積分パラメータを変更後、Apply をクリックし、クロマトグラムに反映します。 

※ パラメータは Results Table 作成後も変更できます。 

【スムージングおよび積分パラメータ】 

・Gaussian Smooth Width：スムージングをかける場合、値を入力します。 

・Min. Peak Height：ここで設定した高さ (Intensity, cps) を超えるピークを積分します。ベースラ

インよりも高めに設定することで、ノイズや強度の低いピークは積分されなくなります。 

・Noise Percentage：値を大きくする程、ベースラインが上がり、ピーク面積値が小さくなります。 

・Baseline Sub. Window：ベースラインとして設定する最小強度を検索する幅になります。Peak 幅

の 2-3 倍程度が Default 値になります。 

・Peak Splitting：値を大きくする程、割れたピークを一つのピークとして認識しやすくなります。 
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 Calculated Columns をクリックし、必要に応じて設定します。 

※ 設定方法は中級定量トレーニングマニュアルをご参照ください。 

 Flagging Rules をクリックし、真度、定量値の許容誤差について設定します。 

※ 基準値から外れた場合、定量結果のセルがピンクにハイライトされます。 

※ 設定しない場合はチェックをはずします。 

※ イオン比の表示は、中級定量トレーニングマニュアルをご参照ください。 

※ Accuracy Acceptance をクリックし、必要に応じて真度の許容誤差を設定します。 

※ 設定後、Accept changes and return to Fragging Rules をクリックし、前の画面

に戻ります。 

 Concentration Acceptance をクリックし、必要に応じて定量値の許容誤差を設定しま

す。Accept changes and return to Fragging Rules をクリックし、前の画面に戻りま

す。 



7-9 

 

 Save をクリックし、File Name に解析 Method 名を入力し、Save をクリックします

(Training では【日付】を入力)。 

 Process New Results 画面に戻ります。Process をクリックすることで、解析が開始さ

れ、終了後 Result Table(解析結果)が表示されます。 

※ Layout を過去に保存していた場合、Select a workspace layout の Browse…から

選択することが可能です。 

 

 

  



7-10 

 

7.5 Results Table の確認、編集 

 Samples タブでは、任意のサンプルを選択できます。Results Table はサンプルごとに

表示されます。 

 Components and Groups タブでは、任意の Analyte を選択します(Training では

251/108 を選択)。 

 Sample Type を確認、編集します。 

※ 変更する場合はプルダウンメニューから、標準液：Standard、QC サンプル：

Quality Control、ブランク：Blank、サンプル：Unknown を選択してください。 

 Actual Concentration に標準液の調整濃度を確認、入力後 Enter キーを押して更新し

ます。(Training では 0.1、1、10、100 と入力) 

※ Excel などからのコピー(Ctrl＋C)、ペースト(Ctrl＋V)可能です。 

※ 全化合物について濃度を確認、入力します。 

※ 全化合物の濃度が同じ場合は、1 化合物のみ入力後、カラム上を右クリックし、

Apply Current Analyte’s Actual Concentrations to All を選択すると標準液濃度

が全化合物に反映されます。 

 サンプルの定量値が、Calculated Concentration に表示されます。 
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7.6 クロマトグラムの表示 

 Results Table 画面右上の    をクリックしてクロマトグラムを表示させます。 

 

 クロマトグラム右上の Options > Show navigation control を選択すると、クロマトグ

ラム上部に表示されます。    をクリックすると、前後のページが表示され

ます。 

 必要に応じて、表示されているクロマトグラム数(縦、横数)について変更する場合は、

Options > Peak review display settings を選択します。Peak review Options 画面上部

の Number of rows、Number of columns で変更後、OK をクリックしてください。 
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7.7 パラメータの変更 

 必要に応じてクロマトグラム左に表示されているパラメータ値を変更し、クロマトグラ

ムのピーク認識方法を変更します。 

 各パラメータの詳細については、P.7-7【スムージングおよび積分パラメータ】を参照く

ださい。 

 変更後 Apply をクリックすると、選択したサンプルピークに変更したパラメータが反

映されます。 

 

全サンプルピークに変更したパラメータを反映させる 

 選択したサンプルに値を反映させた後、クロマトグラム上を右クリックします。 

 Update Processing Method for Component を選択します。 
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7.8 手動積分 

※ 必要に応じて行います。 

 クロマトグラム画面上部の をクリックします。 

 ピークの左端をクリックします。 

 そのままドラックし、ピークの右端で離します。 

 もとのパラメータに戻す場合は Manual Integration 右横のチェックを外してください。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ピークとしての認識を外す 

ブランク等、ピークとして認識したくない場合、ピーク不検出アイコンを押すことにより、

ピークを不検出にします。 

 

  



7-14 

 

7.9 検量線の表示、重みづけ、検量線の種類を変更 

 Results Table画面右上の をクリックし、検量線を表示します。 

表示位置を調整する場合は、 をドラックして赤い線が出たら離すと移動します。 

 必要に応じて Regression をクリックし、重みづけや検量線の種類を変更します

(Training では下図のように設定)。 

￭ Regression Parameter：Area→Hight の変更 

￭ Regression Type：検量線の種類の変更 

￭ Weighting Type：重みづけの変更 

 

 必要に応じて画面上部の Results > Save as で定量結果を保存します。 
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7.10 データの追加と削除 

データの追加 

 Results Table 画面右上の More > Add Samples を選択し、Available で追加したいサン

プルを選択後、右矢印をクリックし、Selected に移動します。 

 OK をクリックすると、Results Table に追加されます。 

 

 

 

 

 

 

 

 

データの削除 

Results Table で削除したい行を選択し、Results Table 画面右上の More > Remove 

Selected Samples を選択することで削除されます。 

※ 削除後、元に戻すことはできません。必要に応じて削除前に画面上部の Results ＞

Save as で定量結果を保存してください。 
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7.11 Report の作成 

 画面上部の Reporting > Crate report and save Results Table を選択します。 

 Create Report 画面が表示されますので、Template Name のプルダウンで目的に沿っ

たレポートテンプレートを選択します。 

※ Default の Template は、C:¥ProgramData¥SCIEX¥Analytics¥Reporter に保存

されています。 

※ その他、https://sciex.jp/support-tools/analyst-multiquant-reporttemplate からダ

ウンロード可能です。 

 Report title の Browse をクリックしてファイル名の入力と保存先を選択します。 

 Create をクリックするとレポートが作成されます。 

 

 

 

  

② 

③ 

① 

④ 

＜レポート作成例＞ 

https://sciex.jp/support-tools/analyst-multiquant-reporttemplate
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研究用にのみ使用できます。診断目的およびその手続き上での使用は出来ません。 

 

製品には、同梱された電源コードセットを使用して下さい。 

また、同梱された電源コードセットは、他の製品には使用しないで下さい。 

 

AB Sciex is doing business as SCIEX.  

For Research Use Only. Not for use in diagnostic procedures.  

The trademarks mentioned herein are the property of AB Sciex Pte. Ltd. or their 

respective owners.  

AB SCIEX™ is being used under license. 

 

詳細な説明や知的所有権等に関しては付属のマニュアルを必ずご確認ください。 

 

© 2025 K.K. AB SCIEX. 

 


