
概要

本アプリケーションノートでは以下の事柄に関する実例を示します。

•  複雑な天然抽出物に含まれる既知の化合物および未知の新規化合物に関する

コンピュータを利用した分析。

•  アジレント MassHunter Metabolite ID ソフトウェアの使用。このソフトウェアは、複

雑なデータから化合物を特定するための分子特徴抽出 (MFE) アルゴリズムに加えて天

然抽出物の分析アルゴリズムをいくつか追加実装したものです。

•  Agilent 1200 シリーズ Rapid Resolution LC (RRLC) システムによる複雑な天然抽出物の

成分分離。

•  エレクトロスプレーイオン化四重極飛行時間 (Q-TOF) 測定方式の質量分析による正確

な分子量の測定。

•  2 種類のチョウセンニンジン亜種から抽出した物質の比較データ分析。これにより、

一方の亜種だけに含まれる化合物や 2 つの亜種で濃度の異なる化合物を特定します。
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本アプリケーションノートでは、複雑な

天然抽出物から既知化合物の検出や未知

化合物の同定にアジレント MassHunter
Metabolite ID ソフトウェアを利用したコ

ンピュータ支援型ワークフローの実例を

示します。チョウセンニンジンの根の抽

出物の成分を例として使用します。分析

は、Agilent 6520 Accurate-Mass Q-TOF
LC/MS システムによる精密な質量測定

に基づくものです。

実験手法

機器

• Agilent 1200 シリーズRapid Resolution
LC (RRLC) システム、システム構成

は、Agilent 1200 シリーズ バイナリポ

ンプ SL (デガッサ付き)、Agilent 1200
シリーズの高速オートサンプラ SL
(サーモスタット付き)、Agilent 1200 シ
リーズのカラムコンパートメント

(TCC)、Agilent 1200 シリーズ ダイオー

ドアレイ検出器 SL (DAD SL)
• Agilent 6520 Accurate-Mass Q-TOF

LC/MS システム (質量較正用のデュア

ルスプレーインターフェイスを装備)
• Agilent ZORBAX SB-C18 カラム、

2.1 x 150 mm、1.8 µm
• Agilent MassHunter Workstation ソフト

ウェア、データの取り込みと分析に使

用 (定性分析ソフトウェアは MetID)

サンプル前処理

チョウセンニンジンの根の凍結乾燥粉末

の 2 つのサンプル (それぞれ 1 g) を 10
mL のメタノールに溶かし、30 分間超音

波処理してからろ過したものをそのまま

分析に使用しました。使用したサンプル

は次のものです。

• アジア産チョウセンニンジン (学名 : パ
ナクス・ジンセン)、韓国の ILHWA 社
から購入

• 北米産チョウセンニンジン (学名 : パナ

クス・キンケフォリウス)、ドイツのタ

ウフキルヒェンの�Sigma-Aldrich 社か

ら購入

内標準溶液として用意したレセルピン

(C33H40N2O9) (分子量 (MW) 608.2733) 濃
度は 10 ng/mL です。この標準溶液に天

然抽出物を 10:1 の比率で混ぜ、最終濃度

1 ng/mL のレセルピン溶液を作ります。

10 µL の注入を行って、10 pg のレセルピ

ンをカラムに送ります。

メソッド

LC 条件:
• 溶媒 A: 水 / 0.1 % のギ酸 (FA)
• 溶媒 B: アセトニトリル /

0.1 % のギ酸

• 流量: 0.5 mL/min
• グラジエント: 0 分 B の濃度 5 % か

ら、1 分で B の濃度

を 5 % に、30 分で B
の濃度を 95 % に

• ストップタイム: 30 分
• ポストタイム: 15 分
• 注入量: 10 µL
• 温度制御オートサンプラの温度: 4 ºC
• 自動ディレイボリューム

リダクション: ON
• カラム温度: 50 ºC
• DAD SL: 220 nm/4、

リファレンス 360
nm/16

• フローセル: 2 µL (光路長 10 mm)

Agilent 6520 Accurate-Mass Q-TOF
LC/MS システムの運転条件:
• イオン源: ポジティブモードのエレクト

ロスプレー (ESI) とリファレンス質量

(121.05087 m/z および 922.00980 m/z)
用のデュアルスプレー

• 乾燥ガス: 12 L/min
• 乾燥ガスの温度: 200 ºC
• ネブライザガス圧: 60 psi
• スキャン範囲: 200–1300
• フラグメンタ電圧: 150 V
• スキマー電圧: 60 V
• キャピラリ電圧: 3000 V
• データ依存型 MS/MS: 2 MS および 2

MS/MS スペクトル /sec、MS/MS に
ついては、MS あたり 2 化合物、2
MS/MS スペクトルごとに 0.25 分間の

プリカーサーイオンの自動排除

はじめに

天然薬草の粗抽出物は、世界各地の古代

文化によって有史以前から病気の治療に

使用されていることが知られています。

さまざまな病気に対する薬効が何百年に

もわたる試行錯誤によって発見され、そ

の医薬知識が代々受け継がれてきまし

た。薬草に基づく漢方医学 (Traditional
Chinese Medicine) は、こうした最適化の

過程を通して効率的な処方が確立された

ことを示す良い例です。

こうした薬品は、異なる効能と相乗効果

のある数百の化学物質からなる複雑な混

合物であることが多いため、薬理効果を

もたらしている特定の化合物を突き止め

ることは困難です。西洋医学では、天然

由来の薬が潜在能力の高さから注目され

ています。しかし、西洋の医薬品の品質

基準を満たすには、天然由来薬の成分に

関する深い知識が要求されます。現在の

ワークフローでは、植物や薬草の複雑な

抽出物の既知化合物の同定や新たな未知

化合物の検出にコンピュータを利用でき

ます。このワークフローは、複雑な MS
データや MS/MS データとライブラリ

データとの突き合わせによって既知の化

合物を検出する作業や、コンピュータ

ベースの特殊なアルゴリズムに基づいて

新規化合物を同定するような作業から構

成されます。

チョウセンニンジン (パナクス種) は

5000 年以上にわたって漢方薬として使

用されているアジアの有名な薬草です。

薬理作用のある主な化合物 (ジンセノシ

ド類) はトリテルペンサポニン群であ

り、ここ 1 年のあいだに 80 種以上がエ

レクトロスプレー質量分析によって分離

/解析されています1。チョウセンニンジ

ンの根の抽出物などの複雑な天然抽出物

を分析する際の理想的なメソッドは高速

液体クロマトグラフィー (HPLC) です2。

複雑で似通ったジンセノシド類の構造決

定には、精密質量測定、MS/MS、およ

び MSn によって構造を解明する最新式

の LC/MS 装置が使用されています3。
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2) レスポンス (検出量) の増えた化合物

3) レスポンス (検出量) の減った化合物

その後、アジア産チョウセンニンジに含

有される特定の化合物をリファレンス化

合物として使用し、北米産チョウセンニ

ンジンにしか検出されなかった化合物群

の中から、リファレンス化合物と関連性

のある化合物を検索しました。

結果と考察

ステップ 1:
既知の化合物の同定

Agilent 1200シリーズRRLC システムと、

ZORBAX Rapid Resolution ハイスルー

プット (RRHT)カラムを使用してアジア

産チョウセンニンジン (パナクス・ジン

セン ) の根の抽出物の成分を分離した

後、Agilent 6520 Accurate-Mass Q-TOF
LC/MS システムで溶出化合物の精密な

質量測定を行いました。この高分解能

LC/MS 装置は、天然抽出物の主要成分

および微量成分の分離に優れた性能を発

揮しました。この分析から得たデータ

フ ァ イ ル を ア ジ レ ン ト MassHunter
Metabolite ID ソフトウェアによる前述の

データ比較分析にかけます。データの比

較には、Agilent METLIN Personal 代謝物

データベースをカスタマイズしたデータ

ベースを使用しました。このデータベー

スは、主要なジンセノシド化合物の正確

な質量、リテンションタイム (RT)、およ

び構造情報が含まれたものです。

図 1 に示すように、分析結果の表示パネ

ルには、EIC (抽出イオンクロマトグラ

ム )、 ECC (抽出化合物クロマトグラ

ム)、UV トレース、全抽出分子特徴の分子

量、データベースとの比較による一致化合

物が表示されます。この例では、既知の化

合物、ジンセノシド Rb1 (C54H92O23、

MW = 1108.6029、RT = 16.447) が化合物

データ分析

データ分析の第 1 ステップでは、アジレ

ント MassHunter Metabolite ID ソフト

ウェアでアジア産チョウセンニンジン

(パナクス・ジンセン) に関する Q-TOF 分
析のデータファイルを開き、分子特徴抽

出 (MFE) アルゴリズムに基づいて化合物

情報を抽出します。分子特徴の抽出は、

添加量の少ない化合物、レセルピンに合

わせて最適化します。分子特徴が抽出さ

れると、すべての MFE 化合物の抽出イ

オンクロマトグラム (EIC) が表示されま

す。この化合物データを、カスタマイズ

した Agilent METLIN Personal 代謝物デー

タベースにある天然物のデータと比較し

ます。このデータベースには、正確な質

量とリテンションタイム情報が収められ

ています。最後に、正確な質量に基づい

て全化合物の分子式を計算します。

データ分析の第 2 ステップでは、サンプ

ルに含まれる未知の化合物を詳しく調べ

て新たな天然化合物を同定します。同定

作業にあたっては、まず、同じ元サンプ

ルに含まれる大部分の天然化合物は既知

化合物の誘導体であるため既知化合物と

の比較によって同定可能なものであると

いう推定を立てました。この推定に基づ

いて、既知化合物の 1 つをリファレンス

として使用し、同位体パターン、

MS/MS フラグメンテーションパター

ン、および質量シフトの特徴の似通った

化合物を残りの化合物から検索しまし

た。こうした検索には、アジレント

MassHunter Metabolite ID ソフトウェア

に実装されているアルゴリズムを使用し

ます。

第 3 ステップでは、前に分析したサンプ

ル (アジア産チョウセンニンジン、パナ

クス・ジンセン) と、このサンプルと関

連性はあっても異なるサンプル (北米産

チョウセンニンジン、パナクス・キンケ

フォリウス) との比較を行います。この

比較では、新しいサンプルの含有化合物

を次の 3 つのグループに分けました。

1) まったく新しい化合物
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図 1
A) 検索結果が一目で分かる一覧表。METLIN データベースの検索と他の検索条件によって絞り込
まれた全化合物が一覧表示されます。B) 選択した化合物に関する詳細なデータベース検索結
果。分子式、相対質量誤差、リテンションタイム、構造情報が表示されます。C) 詳細なクロマト
グラム。選択した化合物の ECC および EIC、ならびに UV トレースが表示されます。D) 詳細な質
量スペクトル。選択した化合物の同位体パターンが表示されます。E) 選択した化合物とその同位
体パターンの分子式と質量精度の計算結果。

A
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C D



# 2 と一致しました。

プロトン付加した分子 (m/z  1109.6117)
とその同位体パターンの質量実測値に基

づいて分子量を計算した結果、データ

ベース内の分子式との質量差は –1.37
ppm という極めて僅少な値になることが

確認されました。なお、この例では、

データベース内の化合物とのリテンショ

ンタイムの差が –0.007 分になるものと計

算されます。

ステップ 2: 未知化合物の詳細な分析

天然抽出物に含有される未知化合物につ

いては、すでに同定されている化合物に

類似した化合物であると推定しました。

たとえば、既知化合物と同じ化学族に属

す物質やその誘導体などです。この比較

分析には、同定済みの化合物、ジンセノ

シド Rb1 をリファレンスとして使用しま

した。

この比較に最初に使用した属性は、各化

合物の同位体パターン実測値です。この

比較では、すべての同位体パターン実測

値をリファレンス化合物、ジンセノシド

Rb1 (C54H92O23、m/z = 1109.6108、RT =
16.447) の同位体パターン計算値 (CIP) と
照合しました。アジレント MassHunter
Metabolite ID ソフトウェアの同位体パ

ターン照合アルゴリズムでは、所定の一

致スコアを上回るすべての化合物にマー

クが付けられます。そうした化合物のう

ちの 1 つが、分子量 1194.6034、リテン

ションタイム 16.612〜16.890 分の化合物

でした (図 2)。C57H94O26 という算出分子

式が最も高い一致スコアを示し、質量差

も 0.09 ppm と僅少です (図 3)。この未知

化合物の質量は、リファレンス化合物に

C3H2O3 を加えた質量に相当します。
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図 2
m/z  1195.6109 の化合物スペクトルの同位体パターン実測値 (RT 16.612〜16.890 分) とジンセノ
シド Rb1 の同位体パターン計算値 (CIP、緑色の枠) との照合
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図 3
m/z 比 1195.6109 の化合物の算出分子式、同位体パターンとの一致、計算された絶対質量および
質量差



類似化合物の検索条件に指定した 2 つ目

の属性は MS/MS スペクトルです。化合

物を絞り込むために、取得したすべての

MS/MS スペクトルをリファレンス化合

物、ジンセノシド Rb1 のスペクトルと比

較しました (図 4)。このスペクトルの中

から、類似化合物に特有なフラグメント

が確認されました。確認されたフラグメ

ントは典型的な糖成分で、主要なステロ

イド系に由来するものです。すべてのフ

ラグメントについて、イオン組成式と質

量精度を計算しました (表 1)。

この比較をマニュアルで行えるようにす

るために、フラグメントパターン照合ア

ルゴリズムによって専用のフラグメント

総括グラフが生成されます (図 5)。この

総括グラフには、ジンセノシド Rb1 の
MS/MS スペクトルと比較する形で、す

べての化合物の MS/MS フラグメントが

表示されます。フラグメント質量を X 軸
に、その化合物のリテンションタイムを

Y 軸にとったフラグメント質量のグラフ

が表示されます。フラグメント質量が比

較化合物、ジンセノシド Rb1 に含まれる

ものと一致する化合物だけを選択しまし

た。グラフ内でグレーの帯として示され

ているものがこれにあたります。m/z
325 という整数質量のフラグメントをも

つ新規化合物を詳しく調べました。リテ

ンションタイム 16.7 分の化合物には、

この他にも、m/z 比 407、425、443 とい

う整数質量の特有なフラグメントが見ら

れました。
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図 4
ジンセノシド Rb1 の MS/MS スペクトルとフラグメント解釈 (関連参照項目: 表 1)

表 1
ジンセノシド Rb1 の MS/MS フラグメント、算出組成式、および質量精度­
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163.0596 C6H11O5 163.06010 0.48 2.92 946.5515 C48H82O18 946.5501

325.1129 C12H21O10 325.11292 0.01 0.02 784.4982 C42H72O13 784.4973

343.1232 C12H23O11 343.12349 0.24 0.71 766.4878 C42H70O12 766.4867

407.3668 C30H47 407.36723 0.45 1.10 702.2443 C24H46O23 702.2430

425.3773 C30H49O 425.37779 0.51 1.21 684.2338 C24H44O22 684.2324

443.3890 C30H51O2 443.38836 –0.69 –1.56 666.2220 C24H42O21 666.2219

487.1655 C18H31O15 487.16575 0.26 0.54 622.4456 C36H62O8 622.4445

505.1757 C18H33O16 505.17631 0.65 1.30 604.4354 C36H60O7 604.4339

605.4397 C36H61O7 605.44118 1.50 2.48 504.1714 C18H32O16 504.1690

649.2184 C24H41O20 649.21857 0.16 0.24 460.3927 C30H52O3 460.3916

667.2273 C24H43O21 667.22913 1.87 2.80 442.3838 C30H50O2 442.3811

767.4925 C42H71O12 767.49400 1.53 1.99 342.1186 C12H22O11 342.1162

785.5038 C42H73O13 785.50457 0.75 0.96 324.1073 C12H20O10 324.1056

929.5454 C48H81O17 929.54683 1.43 1.54 180.0657 C6H12O6 180.0634

1109.6118 C54H93O23 1109.61020 –1.32 –1.19



リファレンス化合物、ジンセノシド Rb1
の MS/MS スペクトルと照らし合わせて

この化合物の MS/MS スペクトルを詳し

く調べてみると、m/z 比 325.1138、
407.3666、425.3778、および 443.3906 に
おけるフラグメントは、この化合物分子

のグルコース部分とステロイド構造体の

フラグメントであると解釈できることが

分かりました (図 6)。

この段階で、全データセットからリファ

レンス化合物、ジンセノシド Rb1 の誘導

体を検索しました。この検索では、組成

式変化検索リストという形で親の分子式

の変化形を検索対象に含めました。検索

によって得られた化合物の質量および分

子式がソフトウェアによって計算され、

同定済みの化合物との照合が行われまし

た。この方法により、m/z 比 1195.6109、
リテンションタイム 16.7 の化合物は、

ジンセノシド Rb1 のマロニル誘導体

(mRb1) であり、C3H2O3 部分の異なるも

の (質量差 86.0004) と解釈されました4。

この追加情報により、MS/MS スペクト

ルに含まれる m/z 比 411.1119 および

249.0590 のフラグメントが解釈され、そ

の構造が同定されました (図 6)。質量、

分子式、親のニュートラルロス、質量精

度、誘導体化による質量シフト、リファ

レンスの質量シフトなど、すべての

MS/MS フラグメントに関する詳細な情

報を表 2 に示します。
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表 2
ジンセノシド、Rb1 のマロニル誘導体 (mRb1) の MS/MS フラグメントとその詳細データ (質量、算出分子式、質量精度、親のニュートラルロス、
誘導体化による質量シフト、リファレンスの質量シフト)

m/z イオン
組成式

m/z
の計算値

∆ m/z
[mDa]

∆ m/z
[ppm]

ニュートラル
ロス

ロス
組成式

ロス
質量

FPM  m/z** ∆  [mDa]*** 組成式 
m/z* シフト  シフト シフト

  

127 .1110 C8H15O 127 .11174 0.74 5.80 1068 .50045 C49H80O25 1068 .49887    
249 .0590 C9H13O8 249 .06049 1.53 6.14 946 .55249 C48H82O18 946 .55012   

 325 .1138 C12H21O10 325 .11292 –0.90 –2.77 870 .49763 C45H74O16 870 .49769 325 .1129 0.91

 
375 .0886 C15H19O11 375 .09219 3.57 9.53 820 .52284 C42H76O15 820 .51842   

 

393 .1023 C15H21O12 393 .10275 0.43 1.08 802 .50912 C42H74O14 802 .50786   

 

407 .3666 C30H47 407 .36723 0.58 1.42 788 .24480 C27H48O26 788 .24338 407 .3668 0.13  
411 .1119 C15H23O13 411 .11332 1.44 3.50 784 .49957 C42H72O13 784 .49729 325 .1129 86.0004 1.43 C3H2O3

425 .3778 C30H49O 425 .37779 –0.05 –0.11 770 .23361 C27H46O25 770 .23282 425 .3773 0.56  
443 .3906 C30H51O2 443 .38836 –2.25 –5.07 752 .22085 C27H44O24 752 .22225 443 .

.
3890 1.56

573 .1636 C21H33O18 573 .16614 2.50 4.36 622 .44781 C36H62O8 622 .44447 487 1655 86.0004 2.24 C3H2O3

735 .2164 C27H43O23 735 .21896 2.51 3.42 460 .39500 C30H52O3 460 .39165 649 .2184 86.0004 2.36 C3H2O3

835 .4832 C45H71O14 835 .48383 0.68 0.82 360 .12830 C12H24O12 360 .12678    
853 .4924 C45H73O15 853 .49440 2.02 2.37 342 .11907 C12H22O11 342 .11621 767 .4925 86.0004 0.49 C3H2O3

*FPM = 元の (リファレンス) 化合物に含まれる類似フラグメントの m/z 値。**シフト m/z = 元の (リファレンス) 化合物にあるフラグメントと誘導体を含んだフラグメントとの
質量差 = 誘導体化による質量シフト。***∆ シフト [mDa] = [(FPM m/z + シフト m/z) – m/z] * 1000 = リファレンスの質量シフト。

図 6
m/z 比 1195.6115、RT 16.7 分の化合物の MS/MS スペクトルと、これに基づいて算出された構
造式と解析された主要フラグメント

図 5
フラグメント総括グラフ。m/z 比 325 という整数質量のフラグメント (緑色で強調表示された部
分) のある化合物を詳しく調べました。リテンションタイム 16.7 分の化合物には、この他にも、
m/z 比 407、425、443 という整数質量の特有なフラグメント (青色で強調表示された部分) が見
られます。



ステップ 3: 2 つのサンプルに含まれる成

分の示差分析

天然抽出物の内容は、同族の植物であっ

ても種によって異なる場合が多く、同じ

種であっても生育環境によって異なった

ものになることがあります。チョウセン

ニンジンという植物には、成分の組成

や濃度の異なるさまざまな亜種がありま

す 5。亜種や関連医薬品の識別は、

LC/MS による各種ジンセノシド類の内

容や含有量の分析/定量によって可能に

なります6。

このような天然抽出物を調べる際には、

調査対象の抽出物を十分に調査されてい

る関連天然抽出物と比較する方法がとら

れます。この比較作業にはアジレント

MassHunter Metabolite ID ソフトウェア

を利用することができます。この分子特

徴抽出プログラムによって双方のサンプ

ルデータファイルから一連の化合物を抽

出し、双方の化合物群を比較します。化

合物を次の 3 つのクラスに分けて比較を

行います。

1) 新規化合物

2) どちらのサンプルにも存在するが、調

査対象サンプルでレスポンス (検出量)
の増えた化合物

3) どちらのサンプルにも存在するが、調

査対象サンプルでレスポンス (検出量)
の減った化合物。

この調査では、北米産チョウセンニンジ

ン (パナクス・キンケフォリウス) を、前

に調査したアジア産チョウセンニンジ

(パナクス・ジンセン) の抽出物と比較し

ました。双方の化合物群のアライメント

と標準化を行うために、レセルピンとジ

ンセノシド Rb1 (双方のサンプルに同量

存在する化合物) を内標準として使用し

ました。

北米産チョウセンニンジンサンプルで量

が増えた化合物の例としては、m/z
801.5012 の化合物が挙げられます。この

化合物は、アジア産チョウセンニンジン

に対し 8.5 倍に増えています (図 7)。
北米産チョウセンニンジンサンプルとア
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図 8
北米産チョウセンニンジンサンプルで 8.5 倍に増えた擬似ジンセノシド化合物、F11 の質量の実
測値/計算値、算出組成式、および算出質量誤差

図 7
m/z 比 801.5012、RT 15.5 分の化合物に関するアジア産と北米産のチョウセンニンジンの比較
A) 北米産チョウセンニンジンサンプルでレスポンスの増えた質量 800.4940 の化合物に関する抽
出化合物クロマトグラム (ECC)
B) m/z 比 801.5012 の化合物に関する抽出イオンクロマトグラム (EIC)
C) m/z 比 801.5020 の化合物の同位体パターン
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図 9
擬似ジンセノシド、F11 の MS/MS スペクトルと構造解釈
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ジア産チョウセンニンジンの対照サンプ

ルに関するそれぞれの抽出化合物クロマ

トグラム/抽出イオンクロマトグラム

(ECC/EIC) を見比べれば、レスポンスの

増 加 が は っ き り と 分 か り ま す �(図
７)。m/z 比 801.5012 のこの化合物につ

いては、分子式が C42H72O14、分子量が

800.4940 、質量誤差が 2.22 ppm と計算

されました。この分子式と分子量は、擬

似ジンセノシド、F11の値と一致します

(図 8)。MS/MS スペクトルで得られたフ

ラグメントはこの化合物の構造と一致し

(図 9)、こうしたフラグメントの分子式

の計算結果から質量誤差は僅少であるこ

とが分かりました (表 3)。

結論

本アプリケーションノートは、極めて複

雑な天然植物の抽出物に含まれる有機化

合物の同定作業にソフトウェアを利用す

るワークフロー概念の実例を示すもので

す。ここでは、Agilent 6520 Accurate-
Mass Q-TOF LC/MS システムを使用して

極めて複雑なチョウセンニンジンの抽出

物を分析しました。データファイルの処

理 に は 、 ア ジ レ ン ト MassHunter
Metabolite ID ソフトウェアを使用しまし

た。ソフトウェア支援分析により、第 1
ステップではデータベース検索によって

既知の化合物を同定しました。第 2 ス
テップでは、同定済みの化合物との類似

性をソフトウェアで検索することにより

未知の化合物を同定しました。この際、

同位体パターン照合アルゴリズムと

MS/MS フラグメントパターン照合アル

ゴリズムを使用しました。フラグメント

パターン照合結果の解釈および精密質量

測定に基づいた分子式計算により抽出物

の主要成分であるジンセノシド類の複雑

な構造を解明しました。第 3 ステップで

は、解明済みのサンプルと別のチョウセ

ンニンジン種から得た新規サンプルを比

較し、新規化合物と量が増えた化合物を

特定しました。
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表 3
擬似ジンセノシド、F11の MS/MS フラグメント質量と、これに基づいて算出された組成式と質
量精度

m/z イオン
組成式

m/z
の計算値

∆ m/z
[mDa]

∆ m/z
[ppm]

ニュートラル
ロス

ロス
組成式

ロス
質量

143.1071 C8H15O2 143.10666 –0.44 –3.09 658.39290 C34H58O12 658.39283

309.1186 C12H21O9 309.11801 –0.58 –1.88 492.38141 C30H52O5 492.38147

421.3470 C30H45O 421.34649 –0.49 –1.16 380.15302 C12H28O13 380.15299

439.3580 C30H47O2 439.35706 –0.94 –2.13 362.14200 C12H26O12 362.14243

457.3686 C30H49O3 457.36762 –0.99 –2.17 344.13138 C12H24O11 344.13186

801.5004 C42H72O14 801.49950 –0.92 –1.14


