
2014年12月12日 
アジレント・テクノロジー(株） 
小笠原 亮 

1 

 
 

GC/Q-TOFが支える安全・安心な生活 
｢危険ドラッグの定性を通じて｣ 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｢厚生労働省ホームページより｣ 
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指定薬物 

!  個別指定165物質 

!  カンナビノイド系包括指定770物質 

!  カチノン系包括指定495物質 

!  合計1430物質 

｢厚生労働省ホームページより｣ 

｢平成26年11月18日現在｣ 

カチノン系包括指定 
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!  標準品が入手できる物質は一握りであり、合成するにも数
が多すぎる 

!  マススペクトルがライブラリ登録されている物質も限られる 

!  標準品がなくても物質を同定できる（同定できないまでも、
指定薬物である可能性の有無を判定でき、構造を推定して
候補を絞り込める）手法が求められる 

危険ドラッグの定性分析 
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Agilent 7200B GC/Q-TOFの概要 
!  主な特徴 

・ 世界初のキャピラリGC専用Q-TOF 

・ > 13,000の高分解能（HR (4G) モード） 

・ < 3ppmの高質量精度 

・ 実測4桁のダイナミックレンジ（DG (2G) モード） 

・ EI、CIリムーバブルイオン源 

イオン源 四重極 コリジョンセル 

フライト
チューブ 

!  測定モード 
・ TOFモード：　四重極、コリジョンセルは素通り 

・ Q-TOFモード：　四重極はイオン選択のみ 

7200B GC/Q-TOF　概略 
Agilent 7200B GC/Q-TOF 
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EPIC (Elucidation of Product Ion Connectivity) 
理論を用いた分子構造推定 

! ある分子の精密質量プロダクトイオンスペクトルのフラグメントと構造式（MOLファイル）の部分構造とを関連付
け、相関をスコアで評価する（m/z の一致度、結合の開裂のし易さ・数が考慮される） 

! 各フラグメントのスコアに重み付けがなされ、トータルの（化合物）のスコアが付けられる 

! 構造式があれば、標準品やスペクトル登録が無くても評価できる 

[M+H]+ 

m/z 304.1532	
m/z 182.1178	
m/z 150.0912	
m/z 82.0650	


｢Hill et al. 2005｣ 
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MSC (Molecular Structure Correlator) ソフトウェア 

最高スコアを得た構造 

化合物の組成 

フラグメントの組成 

フラグメントの推定構造とスコア 

! EPIC理論に基づき、プロダクトイオンスペクトルと構造の相関を評価するソフトウェア 

! ChemSpider、PCD (Personal Compound Database)に登録された化合物および個別のMOLファイルの読み込み・評価が可
能 

! ユーザーはすべての指定薬物を含む1765物質を登録した、精密質量のPCD（危険ドラッグPCD（仮称））が利用できる 

98.1 
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GC/Q-TOFによる指定薬物分析 
1.  EI TOFモードで測定 

2.  ライブラリサーチ 

 

 

3.  各指定薬物の予測されるフラグメントイオン（3-4つ程度）で精密質量マスクロマトグラムを描かせることで、  
 存在の可能性についても情報が得られる 

232.1132

CH3

O

N

CH3

F

183.0804

312.1383

該当

ライブラリサーチ 
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4.  PCI TOFモードで測定 

5.  PCIマススペクトルからXの分子組成を決定 

メタンPCIマススペクトル [M+H]+ 

[M+C2H5]+ 

[M+C3H5]+ 

←1番目の候補 C26H26FNO 

←2番目の候補 C23H27F2NO2 

←3番目の候補 
←4番目の候補 

C26H26FNO 
MW: 387.1998 
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6.  PCI QTOFモードで[M+H]+のプロダクトイオンスペクトルを取得 

7.  MSCにより、指定薬物を登録したPCDから分子組成が一致し、かつプロダクトイオンスペクトルと構造
式の相関性の高い化合物を検索 

97.5 

97.5 
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91.7 

ペナルティー:2.0 
相対質量誤差:0.4ppm 
H差:1 
スコア:91.7 

80.2 

EPIC理論を用いた異性体の識別 
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!  GC/Q-TOFを用いた指定薬物の定性手法を示した 
!  MSCおよびPCDと組み合わせることにより、標準品が無くても

かなり確度の高い定性が可能である 
!  異性体については判別できるケースとできないケースがある 

まとめ 

The image cannot be displayed. Your computer 
may not have enough memory to open the image, 
or the image may have been corrupted. Restart 
your computer, and then open the file again. If 
the red x still appears, you may have to delete 
the image and then insert it again.



Agilent 7200B シリーズ GC/Q-TOF 
高い分離能、質量精度、検出選択性	


Agilent 7200B は、キャピラリガスクロマトグラフ
(GC)専用に設計された世界初の四重極飛行時間
型質量分析装置（Q-TOF）です。 
精密質量のPCDLライブラリ（Personal 
Compounds Database and Library)との組み合わ
せで、GC分離された未知ピークの化合物同定・推
定に、さらなる「確信」をもたらします。	


 
 
7200B GC/Q-TOFの詳細は以下のウェブサイトへ 
http://www.chem-agilent.com/contents.php?id=1002226 

Sep. 2014 

JASIS 2014 
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