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このレッスンで使用するトレーニングファイル 

• C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa

mples\GC Expertフォルダファイル 

KnowItAll 使用されるアプリケーション 

• KnowItAll GC Expert 

自動デコンボリューションによる GC-MS分析 

自動デコンボリューションによる GC-MS 分析の実行方法 

 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll GC Expertを使用して GC-MSを自動的にデコンボリューション/分析する方法を示す。  

 

目的 

 

これらの演習で学ぶことは: 

➢ KnowItAll GC Expertを使用して、GC-MSデータを化学成分 MSスペクトルに自動デコンボリューションし、数百万のリファレンスに対して自動的に検索する方法。   

➢ レポートの生成方法。 

 

背景 

GC-MSデータは情報量が豊富である。分析には時間がかかることがあり、特に複雑な検体を検査する場合は

なおさらである。我々は,高速かつ柔軟な自動デコンボリューションとデータベースの自動検索を組み合わせて,

既知と未知を識別するコンピュータシステムを提案する。未知の化合物の構造的詳細を提案するために断片化

と構造データを使用する MS Adaptive Search を適用することにより、新規化合物を同定し、構造特性を推定

することができる。 
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GC-MSデコンボリューションアルゴリズム 

 

本システムでは、複数のスペクトルにわたって個々の m/z値を追跡し、個々の成分のデータから純粋なスペクトルを抽出しながら、重複する m/z値のピークを持つ成分を分離しよ

うとする。正確な m/z値データが利用可能であり、ユーザーがこのデータを選択して単位 m/z値の代わりに使用する場合、選択された機器精度（自動、ppm、固定値）が GC-MS分

析全体を通じて正しい m/z値を決定するために使用される。生データの m/z値は、機器の分解能を考慮して見つけた最も近い値に基づいて正確な値に変換される。補正された m/z

の値は以下のデコンボリューションの基礎となる。 

 
デコンボリューションステップでは、個々の m/z値が複数の未加工スペクトルでトレースされ、m/z値のピークが重なっている成分を分離しようとするときに成分スペクトルが抽出

される。アルゴリズムの詳細は、以下の論文によって大きく要約されている 1-4。 

 

低強度再構成総イオン電流(RTIC)クロマトグラフピークを有する成分が隣接成分から十分に分離できる限り、それらを自動的に検出するための追加ステップが追加された。  

 

アルゴリズムは非常に複雑であるが、アルゴリズムの詳細は以下の論文によって大部分要約されている: 

1. S. E. Stein。ガスクロマトグラフ/質量分析データからのスペクトル抽出および化合物同定のための統合メソッド。J am SoC Mass Spectrom 1999, 10, 770–781。 

2. R. G. Dromey, M. J. Stefik, T. C. Rindfleisch, A. M. Duffield。ガスクロマトグラフィー/質量分析データからのバックグラウンドを含まない質量スペクトルおよび隣接成分寄

与の抽出。Analytical Chemistry, 1976, 48(9), 1368-1375。 

3. J. E. Biller, K. Biemann。再構成質量スペクトル：ガスクロマトグラフィー質量分析計データの活用に対する新しいアプローチ。Analytical Letters 1974, 7, 515-28。 

4. B. N. Colby。オーバーラップする GC/MSコンポーネントのスペクトルデコンボリューション。J am SoC Mass Spectrom 1992, 3, 558-562。 
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MS スペクトル比較アルゴリズム 

 
 

 
Samokhin, K. Sotnezova, V. Lashinb, I. Revelskya。商用ソフトウェアに実装された質量スペクトルライブラリ検索アルゴリズムの評価。J. Mass Spectrom。2015, 50, 820-825。 
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KnowItAllには 4つの異なるアルゴリズムがあります:  

 
場所 

• 上の図のドット積（コサイン）–2番目の方程式 

• Wiley Dot-Product (Cosine)（旧 KnowItAllアルゴリズム）-ドット積計算を続行する前に、最大 16個のピークのうち少なくとも 12個とベースピークの一致を検証した古い

フィニガンアルゴリズム。   

• コンポジット P1–上の図の最初の方程式 

• コンポジット P3–上の図の最初の方程式 

P1と P3はピークの加重強度に加える電力によって異なった。 
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例 1：単位 m/z 値の GC-MS 

GUIの説明 
下の画像は、単位 m/zのデコンボリューションされた GC-MSデータと、大規模な Wiley GC-MSデータベース内の各コンポーネントの検索結果を示している。 

 

デコンボリューションされたコンポーネントのピークを示す A-GCパネル。GCパネルの右側にあるチェックボックスを使用して、クロマトグラム表示のオン/オフを切り替えること

ができる。クロマトグラムの選択された成分ピークに対応するボックスを選択すると、ボックスの色が暗くなる。 

B–コンポーネントプロファイルパネル（クロマトグラムの選択したイオンまたはコンポーネントを強調表示）。  

C–コンポーネントモデルパネル。コンポーネントのモデル化に使用される参照イオンを識別する。  

D–データベースマッチパネル。抽出されたスペクトル（上）とリファレンススペクトル（下）を表示する。  

E – コンポーネントパネル。ここでのスコアは、スペクトル検索および逆検索によるヒット品質指数（HQI）の合算値と、各コンポーネントの GC曲線下面積（AUC）値である。  

G–パラメータをアルゴリズムで調整できるパネル。 
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GC Expert の特徴 

 

コンポーネント表（E）には、有用な情報が含まれています:  

• 各コンポーネントの推定面積を示す。 

• マッチにメモを追加することができる。これは、関心のあるマッチしたコンポーネントの行で、「Notes（メモ）」欄の下のスペースをクリックするこ

とで実行できる。  

• 右マウスクリックで、ユーザーが実行できるアクションが表示される。コンポーネント列の編集(Edit Component Columns)では、表示を並べ替えるこ

とができる。 
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隠れた機能として、表示されているプロパティを［Ctrl］＋［F］操作で検索することができる。たとえば、Lookup 機能を使用して、CAS番号（例：CAS番号 

329-7105）に一致するデータを検索することができる。  
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さて、我々は完全なプロセスを通過するだろう。 

 

 アクション 結果 

1  「Spectral Processing」ツールバーの下にある「GC 

Expert」アプリケーションを開く 

 

[Open Raw GC-MS Data File]ボタンをクリックする 

フォルダ
C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\GC 

Expert\V50-James Little.cdf file に移動する 

GC Expert が自動的に実行する処理： 

1. 成分抽出 MSへの GCデコンボリューション 

2. 抽出された MSの参照データベースを再度検索 

3. 上位ヒットを報告 
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 アクション 結果 

2 2 Components テーブルのデコンボリューションされた各コ

ンポーネントのヒットリストを調べる 

RT(MIN)19.6127に進むと、このヒットのスコアは非常に低

く、56.74に注意する。 

 

 

 

上部の抽出スペクトルと、下部ペインに表示されたメタンおよびジブロモクロロ化合物の参照

スペクトルを比較すると、抽出スペクトルにはメタンおよびジブロモクロロ化合物に加えて、

他の成分も含まれていることがわかる。 

3 3 抽出したスペクトルを SearchIt に転送 

 

 

2026 リリースの新機能:  GC Expertからの参照データベー

スは、 選択されたコンポーネント MSスペクトルが GC 

Expertから SearchItに転送されるときに使用するデフォル

トのデータベースとして SearchItに送信される 
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 アクション 結果 

4 4 プロンプトで抽出されたスペクトルのみをチェックする。 

 

[OK]をクリックする。 

 

 

5 5 SearchIt では、2(混合)を検索するように設定する。 
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 アクション 結果 

6  注：2026 リリースの新しい検索機能。 保持インデックス:オプションで RI (保持インデックス)制約を設定できる: 

• 許容率–2つのコンポーネントの保持インデックス値の差の割合 

• 低い値と高い値：保持インデックス値の範囲 

 

部分検索:スペクトル検索は、最終 HQI (“P.HQI”)のデータベーススペクトルと比較して、ク
エリから欠落しているピークにペナルティを課すことはない。 

• SearchItで下のチェックボックスを選択して実行する。 

• MineItのスペクトル部分検索結果を新しい P.HQIカラムとして観測する。 

• 部分検索と逆検索は併用できない。 
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 アクション 結果 

7 6 検索。 混合物分析の結果、ヒットリストの上位に非常に良好なコンポジットスペクトルのマッチが得

られた。 

 

最初の行のコンポジットスペクトルは、2つの成分、すなわち新しい成分である  1-プロペン

（1,3-ジクロロ）とメタン（ジブロモクロロ）の混合である。  最下段の残差スペクトルでは、

抽出スペクトルとコンポジットスペクトルの差がごくわずかであり、未検出の成分が残ってい

ないことを示している。 
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 アクション 結果 

8 7 GC Expert に戻って、 

1つはに行くことができます File > Settings メニューコン

ポーネントヒットリストのパラメータを調整する。 

ヒット評価パラメータ： 

 

データベースの選択を参照する 
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 アクション 結果 

9 8 [TIC]ペインをクリックして手動でピークを追加し、

[Analysis]>[Add Selected Peak to Analysis]を選択して新

しい解析を実行する 

 

MineIt でコンポーネントヒットリストを表示を選択する

と、MineIt でコンポーネントテーブルの内容を確認できる 
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例 2：高分解能 GC-MS 

GUIの説明 

アルゴリズムがデータの正確な m/z値を自動的に計算するためには、装置の分解能が必要である。そこで、我々の研究では、質量(ppm)に応じて一定の値と変数

値を持つデフォルト値として妥当と考えられるものを使用する。経験的には、これはほとんどの場合有効である。m/z値の精度を高めすぎると、個々の m/z値を

1つの質量スペクトルピークに分割する危険性が生じる。m/z値の精度を低くしすぎると、個々の質量スペクトルピークがマージされ、正確な m/z値が誤って報

告される可能性がある。   
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ユーザーがインストルメントの解決力を知っている場合は、その値をインストルメント解像度パネル（紫色のボックスで強調表示）に入力し、上の図の

「Advanced（詳細）」をクリックして手動で値を入力する必要がある。 

 

楽器の分解能をプロファイルの一部として保存することができ、そのプロファイルは楽器の種類に応じて選択することができる。ユーザーは異なる種類のデータ

（および instrument）に対して異なる解像度設定を持つ複数のプロファイルを作成することができる。 
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GC Expert を使用した高分解能 GC-MS 分析–演習 1  
 

 アクション 結果 

1 注：前の演習で[ファイル]>[設定]を変更した場合

は、[ファイル]>[設定]に戻り、この演習でリセット

する。 

Open Raw GC-MS Data File ボタンをクリックし

て、新しい解析を開始する。 

 

次のフォルダに移動します: 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa

mples\GC エキスパート 

ファイルを選択します: 

Centroid Orbitrap HiRez - James Little.cdf 

注：ポップアップウィンドウが表示される。
「OK」をクリックして警告を無視する。 

コンポーネントパネルを使用して、RT(MIN) 

6.9482を見つけ、そのコンポーネントをクリック

する。 

 

 

 

m/zの値 170.0717は、この化合物ではわずかにずれている。 
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 アクション 結果 

2 インストルメント解像度パネルで「詳細」をチェッ

クする。 

装置の分解能を 3 ppmに設定すると、  

 

 

[OK]をクリックする。 

 

GC Expertはこれが高分解能データファイルであることを認識し、ユーザーが分解能情報を入力または

調整できるようにしている。 

 

3  
 
 

m/zの値は 170.0726に修正される。これが正しい値である。この instrument resolution setupは永続的

である。 
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 アクション 結果 

4 選択した一致のコンポーネントヒットを展開するに

は、コンポーネント名の左にある( )をクリックす

る。 

例えば、RT 7.4282を持つコンポーネントを見つけ

る。( )アイコンをクリックする。 
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 アクション 結果 

5 結果を ReportIt にエクスポートするには、[転送

先:]ツールバーを使用する。ReportIt をクリックす

る。 

ウィンドウがポップアップする。レポートテンプレ

ート GC_Expert_Portraitを選択する。  

[OK]をクリックする。 
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 アクション 結果 

6  

 

 
 
 
 
 
  

 

 

注：GC Expert レポート機能を初めて使用する場合は、このステップの前にテンプレートを追加する

必要がある。次の手順は、GC Expertを使用して実行する必要がある。 

• [ファイル]>[レポートテンプレートの編集] 

• ポップアップウィンドウで［Add］ボタンを選択する。 

• ファイル GC_Expert Landscapeおよび GC_Expert Portrait

（「C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Report Templates\GC Expert」）を選択する 

• •開く（Open）をクリックする。 

• [レポートテンプレート（Report Templates）]ポップアップウィンドウで[閉じる（Close）]を

クリックする。 
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 アクション 結果 

7 GC Expert に戻って。 

いくつかのコンポーネントの参照ヒットを展開し、

コメントを追加する 

コンポーネントテーブルを右クリックし、すべての

コンポーネント情報をコピーを選択する。この情

報を Excelや Wordなどに貼り付けることができ

る。 
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このレッスンで使用するトレーニングファイル 

• C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa
mples\GC-MS\Barbiturate GC-MS.d 

KnowItAll 使用されるアプリケーション 

• KnowItAll GC Expert 

ピークピッキングによる GC-MS 分析の実行方法 

 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll GC Expertを使用してピークピッキングによって GC-MSデータを分析する方法を示す。  

 

目的 

 

これらの演習で学ぶことは: 

➢ KnowItAll GC Expertを使用してピークピッキングを使用して GC-MSを分析する方法。   

➢ レポートの生成方法。 

 

背景 

GC-MSデータはデコンボリューションせずにピークピッキングにより解析可能である。未知の化合物の構造

的詳細を提案するために断片化と構造データを使用する MS Adaptive Searchを適用することにより、新規化

合物を同定し、構造特性を推定することができる。 
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KnowItAll GC Expert はデフォルトでデコンボリューションを実行します。しかし、特に GCが成分を十分に分離する場合には、ピークピッキングオプション

を使用して GC-MSデータを分析することもできる。 

例：ピークピッキング 

 アクション 結果 

1 Open Raw GC-MS Data File ボタンをクリックす

る。 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa

mples\GC-MS に移動する 

ファイルを選択します: 

バルビツール酸 GC-MS.d 

[開く（Open）]をクリックする。 
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 アクション 結果 

2 解析方法をピークピッキングに切り替える。 

 

 

3 メインピークのみがピックされるように、感度を低

に下げる。 

3.8917分のピークを選択する。 

GC パネルで選択したピークを示す実線の四角形の

上にマウスカーソルを置く。  

• [Raw Spectrum]パネルで、B に選択した

ピークの MSスペクトルが表示される 

• C は、GC パネルと Database Match パネ

ルの両方で、選択したピークを表示 

Database Match パネルで、D は C で示される選択

したスペクトルとのリファレンススペクトルの一致

を示す。。 
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このレッスンで使用するトレーニングファイル 

• C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa
mples\GC-MS\Barbiturate GC-MS.d 

KnowItAll 使用されるアプリケーション 

• KnowItAll GC Expert 

GC-MSデータを手動で分析する 

GC-MS データを手動で分析する方法 

 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll GC Expertを使用して GC-MSデータを手動で分析する方法を示す。  

 

目的 

 

これらの演習で学ぶことは: 

➢ KnowItAll GC Expertを使用して GC-MSデータを手動で分析する方法   

 

背景 

KnowItAll GC Expertは GC-MSデータを調べ、スペクトル減算を行うことができる。  減算されたスペクトル

に一致するものが参照データに対して検索される。 

 

 

 

 

 

例：手動分析 

 



  

108658-REV20250813 Copyright©2025 by John Wiley & Sons, Inc. 無断転載を禁ず。 

KnowItAllトレーニング                                                                                                                   KnowItAll GC Expert、ProcessIt、および SearchItを使用した GC-MS分析 - 29 

 アクション 結果 

1 GC Expert で、Open Raw GC-MS Data File ボ

タンをクリックする。 

次の場所に移動： 

“C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll

\Samples\GC-MS” 

ファイルを選択します: 

バルビツール酸 GC-MS.d 

開く（Open）をクリックする。 

 

 

2 解析方法を手動に切り替える。 
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 アクション 結果 

3 Average Range Bar（A）を使用して、MSクロ

マトグラムの選択した領域を定義する。 

• 平均範囲バーに沿ってマウスカーソルを

クリックしてドラッグする。 

• 必要な範囲をいくつでも選択できる。 

バックグラウンドレンジバー（B）を使用して、

クロマトグラムの選択したバックグラウンド領域

を定義する。 

• 背景範囲バーに沿ってマウスカーソルを

クリックしてドラッグする。 

必要な範囲をいくつでも選択できる。 

サブトラクションされたバックグラウンドを持つ MSスペクトル(C)と、対応するマッチング

されたリファレンス MSスペクトル(D)が下部パネルに表示される。 
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