
 

LC/MSD iQ によるシャンプー中の 
界面活性剤と添加剤の分析 

 

 

要旨 

シャンプーなどのスキンケア用品に含まれる洗浄成分には界面活性剤が用いられ

ます。非イオン界面活性剤や陰イオン界面活性剤など多様な種類が使用されてお

り、複数の界面活性剤をブレンドして用いられることがあります。 

シャンプーに用いられるラウリル硫酸ナトリウムはアルキル鎖長の違いやオキシ

エチレン重合度に由来する分布を持ちます。分布を持つ界面活性剤を LC/MS で

Scan 分析するとの質量由来のマススペクトルが得られ、詳細な解析が可能になりま

す。 

界面活性剤は洗浄成分として高濃度に含まれていますが、防腐剤や抗菌剤などの

成分は添加剤として少量配合されています、そのため添加剤の検出には SIM 分析を

行いました。Scan 分析ではマススペクトルを得ることができる反面、高感度検出が

困難です。SIM（Selected Ion Monitoring）分析では、特定のイオンに着目して検出

を行うことから高感度高選択な検出を行うことができます。 

本アプリケーションノートでは Positive/Negative 同時かつ SIM/Scan 同時分析に

より、シャンプーに含まれる界面活性剤と添加剤を一斉分析しました。 
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システム 

1260 Infinity II Prime LCポンプ (G7104C) 

1290 Infinity II Vialsampler+ICC (G7129C) 

InfinityLab LC/MSD iQ（G6160AA） 

 

分析対象 

市販シャンプー3種(A, BおよびC)は50％メタノール溶液

で100倍に希釈し試料としました。標準試料は50％メタノ

ール溶液で100 mg/Lに調製しました。 

 

分析条件 

表1. HPLC条件 

表2. グラジエント条件 

表3. イオン源条件 

表4. シグナル採取 

イオン種 

フェノキシエタノール：アンモニウム付加体 

メチルパラベン・デヒドロ酢酸：プロトン付加体 

 

 

 

 

結果 

まず初めにScan分析の結果を示しまします。Positiveモ

ードでのTICを図１に示しました。サンプルAとBに特徴的

な5.5～8分の部分を拡大し図２に示しました。 

図1. PositiveモードのScan分析TIC 

図2. 図１の拡大 



3 

図２の枠線内をより詳細に解析するため、サンプルAに

おける6.1～7.2分の部分のマススペクトルを確認したとこ

ろ、44 Da間隔の質量差を持つ特徴的なマススペクトルが

観測されました(図3)。 

 

m/z=424.3 , 468.3 , 512.4 , 556.4 , 600.5についてEICを

描画するとサンプルAにもBにも共通したピークを確認し

ました。（図4） 

 

次に、NegativeモードのTICを示しました（図5）。サン

プルAとBに共通した成分とCのみに使用されている界面活

性剤の存在が明らかになりました。 

 

NegativeモードのScan分析のTICからサンプルCに特異

的なピークであるm/z=284を抽出しました（図6）。EIC上

でもAとBからは未検出でした。製品表示によるとサンプ

ルCはアミノ酸系洗浄成分配合シャンプーと記載されてお

り、m/z=284のピークはアミノ酸系界面活性剤由来である

と推察されます。その質量情報と成分表示からラウロイル

メチルアラニンNa：C16H30NNaO3(307.2)からNaが脱離

したイオンと考えられますが、標準試料の溶出時間を確認

することでより確実な同定を行うことができます。 

 

図3. サンプルAの6.2-7.2分のマススペクトル 

図4. 図３で観測された特徴的なイオンのEIC 

（上：サンプルA, 下：サンプルB） 

 

 

 

 

 

 

図5. NegativeモードのScan分析TIC 

 

図6. TIC上でサンプルCに特徴的に観測された

m/z=284(negative)のEIC 
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次にSIMモードの結果を示しました。 

図7にはデヒドロ酢酸、フェノキシエタノールとメチル

パラベンのクロマトグラムを示しました。デヒドロ酢酸は

いずれの試料からも検出できませんでしたが、Bからフェ

ノキシエタノール、Cからメチルパラベンのピークが検出

されました（矢印）。 

 

 

 

まとめ 

シャンプーなどのヘルスケア用品に多用される界面活性

剤と添加剤の同時分析を行いました。 

 

界面活性剤の分析のため、Positive及びNegative両モー

ドにおけるScan分析を実施しました。複数の界面活性剤

を含む試料中に多数の成分を検出しました。LC/MSを使用

することで、EICによる比較をしたり、分子量関連情報に

より特徴的な成分の推察を行うことが可能でした。 

 

添加剤として使用される成分をSIM分析しました。比較

的存在量の少ない添加剤の選択的検出が可能でした。 

 

LC/MSD iQでは極性（Positive/Negative）や取り込みモ

ード（Scan/SIM）および質量（範囲）を入力するだけで

採取したいシグナルの設定を行うことができます。本アプ

リケーションノートで示したように、PositiveとNegative

の同時分析、SIMとScanの同時分析の設定が容易にできる

ため、一度の分析で主成分の定性と微量成分の検出を行う

ことが可能です。 

 

 

 

図7. 添加剤のEIC（SIM分析） 
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