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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以
下の場所に保存されています 

• ファイルのパスは以下です： 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Sa
mples\LC-MS\bioactive-compound.mzML 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• KnowItAll ProcessIt 

• KnowItAll MineIt 

マニュアル LC-MS分析 
KnowItAll ProcessItを使用して LC-MSのユーザーデータベースを構築する方法 

 

目的 
 

これらの演習では、KnowItAll ProcessItを使用して LC-MSデータから MSスペクトルを手動で解析・抽出する方法を示しています。 

 

目標 

 

これらのエクササイズを通じて、以下の内容を学ぶことができます： 

➢ KnowItAll ProcessItを使用して LC-MSデータを処理する方法 

➢ LC-MSデータをMineItにユーザーデータベースとして保存する方法 

 

背景 

KnowItAll ProcessItソフトウェアは、LC-MSデータを表示し、ユーザーが MSスキャンを確認し

たり抽出したりすることができます。選択したスキャンは、将来の参照や検索のために MineItの

ユーザーデータベースに転送することもできます。 

 

 

例：ProcessItでMS1データを確認する手順 

 アクション 結果 

1  ProcessItアプリケーションを開くため ProcessItアプリケーションが表示されます： 
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に、通常はデータツールボックスにある

アイコンをクリックします。 

 

 

2  「Open Data File（データファイルを開

く）」ボタンをクリックします。

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\LC-

MS\」に移動します。 

「bioactive-compound.mzML」を選択し

ます。 

ファイルは ProcessItアプリケーションで開かれます： 

 

• 上部パネルにはクロマトグラムが表示されます。 

• クロマトグラムの右側には、抽出された全イオンクロマトグラム（TICs）が表示されるMass 

Chromatogram List Pane（質量クロマトグラムリストパネル）があります。 

• 中央の表示は Raw Spectrum（生スペクトル）パネルです。 

• 下部の表示は Extracted Raw Spectrum（抽出された生スペクトル）パネルです。 

 

 アクション 結果 

3  「View（表示）」>「Show Accurate 

Mass（正確な質量を表示）」を選択し

ます。 

質量は完全な精度で表示されています。 
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4  ピークボックスを非表示にするには、
「表示」メニューの「クロマトグラム上

のピーク」オプションのチェックを外し

ます。 

すると、クロマトグラム上にはもうピークボックスが表示されません： 

 

 

 アクション 結果 

5  「Display MS Level（MSレベルを表

示）」の値を 1に変更してください。  

クロマトグラムの表示が MSレベル 1に切り替わります： 
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注記：MSレベルは、標準ツールバーの

フィルターで調整できます。 

 

このフィルターを使用すると、MSレベル 1の質量スペクトルのみが表示されます。 

6  Mass Chromatogram List Pane（質量

クロマトグラムリストパネル）には、抽

出イオンクロマトグラム（EICs）が表示

されます。Mass Chromatogram List 

Pane（質量クロマトグラムリストパネ

ル）の上部にある矢印を使って m/zのソ

ートを調整できます。  

デフォルトでは、「Sort by maximum intensity（最大強度でソートする）」が選択されています： 

 

クロマトグラムの表示方法を調整することができます。豊度や m/zの昇順・降順でソートすることができます。 
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 アクション 結果 

7  Mass Chromatogram List Pane（質量

クロマトグラムリストパネル）の横にあ

る「120」と「224」のボックスをクリッ

クして選択します。また、「TIC」の横

のボックスにはチェックを外します。 

そうすることで、m/z 120（黒色）と 224（青色）の EICが表示されますが、TICは表示されなくなります： 

 

8  Mass Chromatogram List Pane（質量

クロマトグラムリストパネル）の「+」

アイコンをクリックします。 

 

すると、Ion(s)/Ion Ranges（イオン／イオン範囲）ダイアログが表示されます： 

 

このダイアログを使用することで、手動で EICを抽出することができます。 
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 アクション 結果 

9  ダイアログを閉じるためには、「キャン
セル」をクリックします。Mass 

Chromatogram List Pane（質量クロマ

トグラムリストパネル）の「TIC」の横

のボックスに再度チェックを入れ、イオ

ンの「120」と「224」の横のボックスの

チェックを外します。 

Ion(s)/Ion Ranges（イオン／イオン範囲）ダイアログは閉じられます。TICが表示されます： 

 

10  マウスカーソルをクリックせずに、クロ
マトグラム上をマウスカーソルで移動し

ます。 

マウスがスペクトル上を移動すると、対応する時間点の生の MSスペクトルが Raw Spectrum（生スペクト

ル）パネルに表示されます。マウスカーソルの位置に応じて生の MSスペクトルが動的に更新されます。  

11  任意の時間点でクロマトグラム上のポイ

ントを選択し、左クリックします。 

選択した時間点の質量スペクトルが Extracted Raw Spectrum（抽出された生スペクトル）パネルに表示されま

す。 
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 アクション 結果 

12  Average Range Bar（平均範囲バー）を

クリックし、左ボタンを押しながらピー

クの幅全体にドラッグします。マウスボ

タンを離します。 

 

注記：複数の範囲を選択することもでき

ます。 

 

選択した平均範囲は、クロマトグラム上に緑色のバーで表示されます： 

 

平均範囲バーは、選択した領域の平均質量スペクトルを作成し、Extracted Raw Spectrum（抽出された生スペ

クトル）パネルに表示されます。  
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 アクション 結果 

13  バックグラウンド範囲バーをクリック

し、マウスボタンを左クリックしながら

基線の一部をドラッグします。マウスボ

タンを離します。 

選択したバックグラウンド範囲は、クロマトグラム上に赤色のバーで表示されます： 

 

バックグラウンド範囲バーは、Extracted Raw Spectrum（抽出された生スペクトル）パネルの平均質量スペク

トルから引かれる背景質量スペクトルを選択するために使用されます。 

14  平均範囲バーとバックグラウンド範囲バ
ーのゴミ箱アイコンをクリックして、選

択した平均範囲を削除します。 

 

 

 

選択した範囲が削除されます： 
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例：ユーザーデータベースにMS2データを抽出 
 

 アクション 結果 

15  MineItアプリケーションを開くには、通

常、データツールボックスにあるアイコ

ンをクリックします。 

 

MineItアプリケーションが表示されます。 

 

16  「データベース」>「新規作成」を選択

し、新しいデータベース作成ダイアログ

で参照をクリックします。ファイルに名

前を付け（例: 「LCMSサンプル」）、

保存する場所を選び、「保存」をクリッ

クします。新しいデータベース作成ダイ

アログで、「データベース略称」に

「LC1」と入力してください。 

 

注記：「データベース略称」は、少なく

とも 3文字以上の略称を入力してくださ

い。  

新しいデータベース作成ダイアログが開かれます。データベースには名前と略称が設定されます： 

 

 アクション 結果 



  

108658-REV20230908© 2023年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。 

KnowItAllトレーニング                                                                                                                                                                   LC-MSデータベース化 - 11 

17  空のユーザーデータベースを保存するに

は、「OK」をクリックしてください。 

新しいデータベース作成ダイアログが閉じられ、MineIt上に空のデータベースが表示されます： 

 

18  「前のアプリケーション」ボタンをクリ
ックして、ProcessItに戻ることができ

ます。 

 

 

注記：「前のアプリケーション」と「次

のアプリケーション」ボタンを使えば、

最近使用したアプリケーション間をスム

ーズに移動できます。 

 

ProcessItからのクロマトグラムが表示されています： 

 

 

 アクション 結果 

19  「Display MS Level（MSレベルを表 これにより、クロマトグラム内に MSレベル 2の質量スペクトルが表示されます： 
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示）」の値を 2に変更してください。 

 

このフィルターを使用すると、MSレベル 2の質量スペクトルのみが表示されます。 

20  「表示」>「クロマトグラム上のピー

ク」を選択して、ピークのラベルの表示

を再度オンにしてください。 

クロマトグラム上にはピークのラベルが表示されています： 

 

 アクション 結果 

21  スペクトル上で右クリックし、水平ズー
ムモードを選択してください。左クリッ

すると、表示が約 1分前後で拡大されます： 
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クしてマウスボタンを押し、約 1分前後

の領域をドラッグしてください。マウス

ボタンを離してください。クロマトグラ

ム上で右クリックし、選択モードを選ん

でください。 

 

 

22  クロマトグラム上の任意のピークボック

スをクリックしてください。 

選択した MSスペクトルが抽出された生スペクトルパネルに表示されます： 

 

 

 アクション 結果 

23  「Transfer to bar（バーに移動）」をク

リックして、「MineIt Database」を選

すると、バーに移動が表示されます： 
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択してください：   
 

次に、「プロパティインポート選択」ダイアログが表示されます： 

 

24  「プロパティインポート選択」ダイアロ

グで「OK」をクリックしてください。 

 

 

すると、MS2スペクトルがユーザーデータベースに追加されます： 

 

 アクション 結果 

25  注記：「Structure/PropertiesTable（構

造/プロパティテーブル）」の「編集」を

「Name（名前）」プロパティを選択し、「編集」をクリックすると、レコード名を変更するためのプロパティ

ダイアログが表示されます： 
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クリックするか、テーブルのセルをダブ

ルクリックすることで、レコードのプロ

パティを変更することができます。 

 

注記：もし構造が分かっている場合は、

「Structure/Properties（構造/プロパテ

ィ）」パネルで「Chem Windowで構造

を編集するにはダブルクリック」という

項目をダブルクリックすることで追加で

きます。  

 

26  MS2スペクトルをユーザーデータベース

に追加するためには、前のアプリケーシ

ョンボタンを使って ProcessItに戻って

ください。 

 

ProcessIt上ではクロマトグラムが表示されます： 
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 アクション 結果 

27  クロマトグラム上の別のピークボックス

をクリックしてください。Transfer to 

bar（バーに移動）で MineItDatabaseを

選択してください。   

 

注記：もし、MS2スペクトルを転送する

前に MineItユーザーデータベースでレコ

ードが選択されていた場合、Property 

Import Selection（プロパティインポー

ト選択）ダイアログの前にMineItインポ

ートダイアログが表示されます。 

別のレコードをデータベースに追加する際は、MineItダイアログが起動されます： 

 

 

28  MineItインポートダイアログで「このレ

コードに追加」を選んでください。

Property Import Selection（プロパティ

インポート選択）ダイアログでは、

「OK」をクリックしてください。 

すると、複数のスペクトルを含むレコードが作成されます。アクティブなスペクトルの横にはプロパティ選択メ

ニューが表示されます。LC-MSスペクトルの合計数はタブにまとめられて表示されます（MS（LC）= 2）： 

 

 



  

108658-REV20230908© 2023年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。 

KnowItAllトレーニング                                                                                                                                                                   LC-MSデータベース化 - 17 

 アクション 結果 

29  プロパティ選択メニューで、
「（Selected Ion m/z）選択されたイオ

ン m/z」を選ぶために、プロパティ選択

のドロップダウンメニューを使用してく

ださい。  

 

注記：プロパティ選択のドロップダウン

メニューには、レコード全体に関連付け

られたプロパティの一覧が表示されま

す。選択したスペクトルに選択したプロ

パティの値が存在しない場合、その代わ

りにスペクトル番号が表示されます。 

選択したイオンの m/z値に基づいて、プロパティ選択メニューには複数の MSスペクトルが表示されます： 

 

30  注記：プロパティ選択のドロップダウン

メニューは、複数のスペクトルを持つレ

コードを整理するのに役立ちます。例え

ば、表示されているデータベースの例で

は、同じ化合物について異なる衝突エネ

ルギーで取得された LC-MSスペクトル

が 20個あります。 

「1',3'-Bis[1,2-ジリノレオイル-sn-グリセロ-3-ホスホ]-sn-グリセロール」という化合物に関して、異なる衝突エ

ネルギーで計測された 20個の LC-MSスペクトルを持つ例のレコードです： 

 

 

 アクション 結果 
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31  MineItのレコードを選択した状態で、

構造/プロパティテーブルで「追加」を

クリックします。プロパティダイアログ

で、「Webリンク」に移動してくださ

い。 

注記：原始のクロマトグラムファイルや

フォルダを MineItのレコードに添付す

るために、「Webリンク」プロパティ

を使用することができます。これによ

り、ファイルの整理が便利になります。 

プロパティダイアログが開かれ、現在「Webリンク」が選択されています: 

 

32  値のボックスには、「file:\」と入力し、

その後にフォルダのパスをコピー＆ペー

ストしてください。例えば、「file:\ここ

にパスを入力」となります。プロパティ

のスコープは、「すべてのスペクトル」

を選択してください。 

 

注記：フォルダのパスに余計な文字（余

分なスペースなど）が含まれていないこ

とを確認してください。 

例：テキストを使用した場合は、「file:\C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\」となりま

す。 

 

33  プロパティダイアログで「OK」をクリ

ックしてください。 

レコードのプロパティテーブルにはWebリンクが表示されます:  

 

 アクション 結果 

34  レコードのWebリンクをクリックして 指定されたパスのフォルダがファイルエクスプローラーで開かれます。 

../../../../Public/Documents/Wiley/KnowItAll/Samples/
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ください。 

35  注記：Webリンクプロパティは、LC-MS

実験に関連するさまざまなファイル

（.xlsx、.csv、.docxなど）を整理するた

めに使用できます。これらのファイル

は、添付ファイルタブを使用してレコー

ドに添付することもできます。添付する

場合は、添付ファイルタブを開き、「追

加」ボタンをクリックしてください。 

CSVファイルをWebリンクを使用して添付する例： 

file:\\C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\MineIt\Import.csv 

 

CSVファイルを添付ファイルを使用して添付する例： 

 

 

../../../../Public/Documents/Wiley/KnowItAll/Samples/MineIt/Import.csv

