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GC-MSデータのマニュアルデコンボリューション

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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●GC-MSデータによる成分の同定には、共溶出されたピークを分離し、
 純粋なマススペクトルを構築（デコンボリューション）することが不可欠

デコンボリューション

複数の成分に由来する
マススペクトル

単一の成分のみに由来する
純粋なマススペクトル

●GC-Analyzerでは、自動でデコンボリューションを行えるほか、
マニュアルでデコンボリューションを行うためのツールも多数搭載

GC-Analyzerでのデコンボリューション
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ピークの単一性の解析

Run PCA with Graphical Purity Display をクリックします。
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ピークの単一性の解析

単一のピーク 単一のピーク 単一のピーク 混合ピーク

単一ピークと考えられるものは緑で、
混合ピークと考えられるものは赤でマークされます。
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ピークの単一性の解析②

調べたいピーク付近を拡大し、
Run PCA Purity Check on Labeled or Selected Peak in TICをクリックします。
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ピークの単一性の解析②

ベースライン補正のためのレンジを指定します。
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ピークの単一性の解析②

PCAプロット：
横軸は第一主成分（メインピークに関する情報）、縦軸は第二主成分を表しています。
この図では、第二主成分が全変動の約0.9%を説明しており、ランダムノイズ以上の何か
を含んでいることが分かります。

residual EICプロット1：
第一主成分で説明できない部分に関するプロットです。
左のように、ランダムノイズとは異なる「波状」の構造が見られる場合、第一主成分で表
される成分とは別の成分が存在する（2成分以上からなる）ことを示しています。

residual EICプロット2：
第一主成分、第二主成分で説明できない部分に関するプロットです。
ランダムノイズとは異なる「波状」の構造が見られる場合、第一主成分および第二主成分
で表される成分とは別に、さらに他の成分が存在する（3成分以上からなる）ことを示し
ています。

解析結果
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ピークのデコンボリューション

解析したいピーク付近を拡大し、例えば、
Find Most Selective Ions in Mixture Peak using IKSFAをクリックします。
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ベースライン補正のためのレンジを指定し、
予想されるコンポーネントの数（ここでは4）を入力します。

ピークのデコンボリューション
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ピークが分離され、各ピークのモデルイオンのピークが表示されます。

ピークのデコンボリューション
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スペクトルの再構築

Multi Component Deconvolution を選択します。
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ベースライン補正のためのレンジを指定します。

スペクトルの再構築
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デコンボリューション後のスペクトルと
TICのフィッティングを確認できます。

デコンボリューション後のそれぞれの成分の
マススペクトルを確認できます。

左下のRun IDをクリックし、ライブラリーサーチを行います。

Run IDボタン

スペクトルの再構築
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ライブラリーサーチの結果がテーブル形式で表示されます。
また、テーブルの行をクリックすると、サーチ結果の詳細が確認できます。

ライブラリーサーチ
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●GC-Analyzerの標準ワークフローでも、2～3成分のデコンボリューションが可能ですが、
マニュアルの方法では最大8成分までのデコンボリューションが可能です。

●GC-Analyzerのワークフローで出力された結果に対しても、
後からマニュアルでのピークの単一性解析およびデコンボリューションを行い、
結果に反映させることが可能です。

ワークフローとの組み合わせ
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ワークフローとの組み合わせ

ワークフローの実行結果を開いた状態で、
Run PCA Auto Purity Check on all Entities in Deconvolutes Table

を選択します。
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別ウインドウで、混合ピークの可能性があるピークがリストアップされます。
リスト中の行をクリックすると、メインウインドウで、そのピークがクローズアップされます。

ワークフローとの組み合わせ
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Multi Component Deconvolution を選択し、ピーク範囲を指定します。
もしくは、直接NIST MS Search Programにリンクすることも可能です。

ワークフローとの組み合わせ
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先ほどと同様、再構築後マススペクトルが得られ、
Run IDからライブラリーサーチを行うことが可能です。

ワークフローとの組み合わせ
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Add Results to Main Tableボタンをクリックすると、
元のテーブルに新しく情報が追加されます。

追加されたデータ

ワークフローとの組み合わせ
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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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