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2つのGC-MSデータの差分比較から不純物を同定する

フィルジェン株式会社 バイオインフォマティクス部

(biosupport@filgen.jp)
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基本的なコマンドはすべて画面左側に並べられており、
これらを順に実行することで2つのGC-MSデータの差分比較を実行することができます。

ソフトウェアの画面
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File > Import GC/MS Data File(s)からデータをインポートします。
データが.matという形式に変換され、元のフォルダに保存されます。

データのインポート

Agilent
*.D（ChemStation, MassHunter）
*.cdf

Shimadzu
*.qgd
*.cdf

Thermo
*.raw

インポート可能なフォーマット
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“Load Sample”をクリックし、.mat形式のデータをロードします。

データのロード（サンプル）
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“Load Targer/Reference”をクリックし、
.mat形式のコントロールデータをロードします。

データのロード（リファレンス）
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下のプロットエリアにSample（青）およびReference（赤）のTICが表示されます。

ロード完了
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下のプロットエリアの一部をドラッグして領域を指定することで、
その部分が拡大表示されます。

クロマトグラムの確認



8

下のプロットエリアをクリックし、保持時間を指定（緑のライン）することで、
その保持時間でのマススペクトルが上のプロットエリアに表示されます。

マススペクトルの確認
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2つのデータのアライメントを行います。
Alignment > Set Markers Peak Positions for Alignment Manually/Automatically

でアライメントの基準となるピークを手動もしくは自動で指定します。

クロマトグラムのアライメント
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基準となるピークは、下のプロットエリアで水色のラインで示されます。
Align Sample/Targetをクリックし、アライメントを実行します。

クロマトグラムのアライメント
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Peak Picking > View/Optimize Peak Picking Settingsから、
ピーク取得のアルゴリズムの最適化を行います。

ピーク取得アルゴリズムの最適化
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Sample/Targetの切り替え

TICおよび各m/zの
クロマトグラム間の切り替え

クロマトグラムを見ながら、パラメータを調整し、
ピーク取得のアルゴリズムを最適化します。

取得されるピークは〇で囲まれます。

ピーク取得アルゴリズムの最適化
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パラメータの調整が終了した後、”Save Settings”をクリックし、
パラメータを保存します。

ピーク取得アルゴリズムの最適化
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“Peak Picking”をクリックし、ピークの取得を実行します。

ピーク取得の実行
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取得されたピークの一覧が下にテーブル形式で表示されます。

ピーク取得結果
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表中の任意の行をクリックすると、
そのピークのm/zに関するクロマトグラムが上のプロットエリアに表示されます。

また保持時間は緑色のラインとして、両方のプロットエリアに表示されます。

ピーク取得結果
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差分比較のしきい値の指定

Differential Analysis > Set Ratio Thresholdから、差分比較のしきい値を指定します。
サンプル間の強度比がしきい値以上のピークが検出されます。
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“Differential Analysis”をクリックし、差分比較を実行します。

差分比較の実行
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下の表が更新され、サンプル間で差のあるピークが抽出されます。
また、抽出されたピークについては上のプロットエリアで赤いドットで表示されます。
ドットの横軸方向の位置は保持時間に、縦軸方向の位置はm/zに対応しています。

差分比較結果
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Clustering/Deconvolutionをクリックし、
デコンボリューションおよびスペクトルの再構築を行います。

デコンボリューションの実行
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デコンボリューションの結果、同一のプリカーサーに由来すると
推定されるピークはまとめられ、表中に記載されます。

デコンボリューション結果
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表中の任意の行をクリックし、キーボードの「d」を押すと、
その保持時間において発現強度が高い順に10個のイオンのEICが、

Sample（青）とTarget（赤）のそれぞれについて、上のプロットエリアに表示されます。

TOP10イオンのみのIon current

デコンボリューション結果の確認
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“Run Identification”をクリックし、
デコンボリューションで得られたマススペクトルをライブラリと照合します。

化合物の同定
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表が更新され、照合結果が追加されます。

化合物の同定
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表中の任意の行をクリックすると、ライブラリのスペクトルとの比較ができます。

同定結果の確認
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お問い合わせ先：フィルジェン株式会社

TEL: 052-624-4388 (9:00～17：00）

FAX: 052-624-4389

E-mail: biosupport@filgen.jp
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