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はじめに

医薬品有効成分（API）の合成には、反応をモニタリングしながら最適化する多段階反応プロセスが必
要です。信頼性とコスト効率に優れた合成経路を確立するためには、反応段階ごとに、目的成分の最
終純度と収量を確認することが不可欠です。これらの測定結果は、次の段階に進むか否かを的確に判
断するための基準となることから、迅速に分析結果が得られることも重要になります。創薬、プロセス
開発、および品質管理について言えますが、分析結果が迅速に得られれば、時間とコストの削減だけで
なく、迅速な判断にもつながります。これらの条件を満たす最適なシステムが、高品質の結果を短時間
で得られる使いやすい「オープンアクセス」な分析システムです。 

この技術概要では、アジレントのオープンアクセスソフトウェアである MassHunter WalkUp の機能と
利点について取り上げます。WalkUp は、標準のデータ取り込みおよびデータ解析ソフトウェアをベー
スに動作するアドオンのコントロールソフトウェアパッケージです。オープンアクセス環境用に設計され、
最適化されています。このソフトウェアパッケージには、システム管理者とサンプル分析担当者の 2 種
類のユーザーが存在します。 

管理者はシステムの管理を担うエキスパートで、分析者がサンプルの分析に使用するメソッドを開発し
ます。また、メソッドを特定のグループに割り当て、サンプルのサブミットを管理された環境で行わせる
ことができます。メソッドのデータ解析では、データ解析に管理者が定義したパラメータを使用すること
で、結果の一貫性を確保できます。分析が完了すると、結果が自動的に分析担当者に送信されます。管
理者は、サンプル分析者に特定の権限を割り当てることにより、分析者に編集などの裁量を与えること
もできます。

Agilent MassHunter WalkUp ソフトウェアと 
InfinityLab LC/MSD iQ による 
オープンアクセス環境での効率的かつ安全な
サンプル測定とユーザー管理
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WalkUp があれば、サンプル分析者に Agilent OpenLab CDS や機器
の操作方法に関する知識は必要ありません。分析者は、機器のある場
所まで行ってサンプルをセットし、後は各自のデスクに戻って待ってい
れば、分析結果のレポートがメールで送られてきます（図 1）。操作の
習熟のためのトレーニングはほとんど必要ないため、ラボの運用効率
が高まります。 

MassHunter WalkUp ソフトウェア

この技術概要で紹介する Agilent LC/MSD iQ WalkUp システムでは、以
下のソフトウェアパッケージを使用しています。

• Agilent OpenLab CDS 2.4 

• Agilent MassHunter WalkUp 4.0

経験の浅いユーザーでも簡単に行えるサンプルのサブミット 
ラボでの WalkUp システムの使用目的に応じて、2 種類のサンプルサブ
ミットを利用できます。 

• Rapid Sample Submission は、サンプル純度またはターゲット質
量の確認ワークフロー用に設計されています（図 2）。 

• Classic Sample Submissionは、複数のメソッドを必要とする
複雑なワークフロー、または質量ベースのフラクションコレクション
（MBFC）などに使用します。 

どちらのサンプルサブミットワークフローにおいても、サブミッターは次に
示す同じステップを実行します。

図 1. Agilent LC/MSD iQ WalkUp システムの標準的な
ユーザーワークフロー 

ユーザー名を入力
ログイン

メソッドの
選択

使用可能なメソッドのリストから
メソッドを選択し、サンプル情報を入力

サンプルの
セット

ソフトウェアの指示に従ってサンプルを
所定の位置にセット

レポートの
受信

レポートの形式： pdf、asr、Excel、
Job レポートなど

図 2. Agilent MassHunter WalkUp は、Agilent OpenLab CDS の「Acquisition」
ウィンドウから起動します。WalkUp 画面が読み込まれた後は、WalkUp を通して 
Agilent InfinityLab LC/MSD iQ にアクセスできるため、OpenLab CDS の画面を
使用する必要はありません。

標準的な WalkUp システムの構成

標準的な Agilent InfinityLab LC/MSD iQ WalkUp システムは、以下の
モジュールで構成されます。

• Agilent 1290 Infinity II ハイスピードポンプ（G7120A）

• Agilent 1290 Infinity II マルチサンプラ（G7167B） 
または Agilent 1290 Infinity II バイアルサンプラ（G7129B）

• Agilent 1290 Infinity II マルチカラムサーモスタット（G7116B）

• Agilent 1290 Infinity II ダイオードアレイ検出器（G7117B）

• Agilent LC/MSD iQ（G6160A）

• ユーザー名を指定し、オプションでパスワードを入力して、WalkUp 
システムにログインします。

• 簡単なサンプル情報を入力します。

• 分析メソッドのリストからメソッドを選択します。

• ターゲット質量を入力します（オプション）。

• システムの指示に従ってサンプルをサンプラにセットします。

• 結果レポートがメールで届きます。
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ラボ管理者にとっての利点
WalkUp は、システム管理者にとって主に次のような利点があります。

• ワークステーションを不正な変更から保護するセキュアモード 

• カスタマイズ可能なサンプルサブミット画面 

• 定義済みのワークリストをインポートする、クラシックサンプル 
サブミット機能

• タッチスクリーン機能による高速サンプルサブミット

• 測定を中断せずにサンプルサブミットが可能な外部サンプルトレイ

• オープンアクセスを確実に設定できる、パワフルな管理ツール

• グループおよびユーザーの管理機能 

• データファイルの命名規則と保存場所の管理

• システムイベントの自動スケジューリング

• メソッドを柔軟に設定できるインテリジェントな機能

• 小規模および大規模ラボにおける、リアルタイムのサンプルキュー
と機器状況のモニター

• 変更後のシステム構成の検証

• リモートコンピュータからのサンプルサブミット 

• システムで問題が生じた場合の電子メールまたは SMS による 
アラート

セキュアモードによるワークステーションの保護
システム管理者は、WalkUp をセキュアモードに設定してワークステー
ションをロックし、分析者によるメソッドパラメータの変更を防ぐことがで
きます。このモードのときは、分析者が操作できるのはサンプルサブミッ
ト画面のみで、オペレーティングシステムなど他の機能にアクセスするこ
とはできません（図 3）。 

ワークステーションのロックを解除した場合、OpenLab CDS ソフトウェ
アを非表示にすることはできますが、他のプログラム（計算機や表計算
プログラムなど）やオペレーティングシステムへのアクセスが分析担当者
に許可されます。 

管理者は、ワークステーションの保護に加え、ユーザーグループの権限
（図 4）を設定できます。この機能では、以下のことが可能です。

• 複数のサンプルサブミット用のインポートマップを作成する 

• 特定のメソッドの使用を、特定のグループまたは機器に制限する

• サンプルキューの管理により、特定のユーザー、サンプル、 
またはメソッドに異なる優先度レベルを割り当てる

• 以下のデータファイル命名規則および保存オプションを定義する

• ユーザー固有のディレクトリ

• 機器固有のディレクトリ

• データファイルをローカルに保存、複数の場所にコピー、または
分析完了時にメールで送信

• 機器またはメソッドを特定のワークフローに制限する

図 3. セキュアモードがオフの場合、分析担当者は、コンピュータにインストールされている Agilent OpenLab CDS やその他のプログラムにもアクセスできます。 
セキュアモードがオンのときは、アクセスが WalkUp のサンプルサブミット画面に制限され、その他すべてのプログラムとオペレーティングシステムはロックされます。 

セキュアモードオフ セキュアモードオン
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カスタマイズ可能なサンプルサブミット画面
WalkUp の Rapid Sample Submission オプションを使用すれば、サン
プルサブミットプロセスがさらに簡単になり、タッチスクリーンモニタの 1 
つの画面ですべての操作が完了します。分析者がまず行わなければなら
ないのは、ユーザー認証です。ユーザー名とオプションのパスワードの入
力後に、サンプルに名前を付け、メソッドを選択します。その後、図 5 に
示すようにサンプル情報を入力し、最後にターゲット分子の質量を入力し
ます。これらの情報をもとに、WalkUp はオートサンプラ内の適切なサン
プル位置を選択し、その位置を画像に強調表示します。 

図 5. Rapid Sample Submission：この画面からすべての入力を行います。 
タッチスクリーンの右側には、分析者が使用可能なメソッドが表示され、該当する 
ボタンを押すことで測定に使用するメソッドを選択できます。

図 4. グループおよびユーザーの設定ウィンドウ。「Users And Groups」タブには、すべてのグループとそのユーザーのリストが表示されます。 
各グループには、一連の権限と、そのグループが使用可能なメソッドを割り当てることができます。
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追加オプションによる Classic Sample Submission
図 6 に示すように、Classic Sample Submission では、複数のサンプル
を複数のメソッドで分析することができます。Rapid Sample Submission 
と同様に、分析担当者は、まず各自のユーザー名と、必要に応じてパスワー
ドを入力します（図 6A）。次に、測定するサンプル数を入力してワークフ
ローを選択します。新しい画面が表示され、ここで各サンプルのメソッドを
選択し、目的成分の質量を入力できます（図 6B）。これらの情報の入力
が完了すると、WalkUp にサンプルバイアルのセット位置が表示され、分
析を開始できるようになります（図 6C）。サンプルバイアルを所定の位置
に配置すると、装置が自動でサンプルの分析を行います。 

図 6. Classic Sample Submission 画面。各サンプルに特定のメソッドを設定して、複数のサンプルを一度にサブミットできます。 
アクティブサンプルキューには、現在分析中のサンプルと、その推定完了時刻が表示されます。

A

B

C

D

Classic Sample Submission プロセスには、分析者が意図せずキュー
の進行を滞らせることがないように、サンプルサブミットのタイムアウトを
設定できます（図 6D）。この機能は、システム管理者が無効にできます。
Rapid Sample Submission と同様に、管理者は、各サンプルのデータ
解析レポートが担当分析者にメールで送信されるように WalkUp で設定
することができます。 
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外部サンプルトレイ：測定を中断することなくサンプルを 
セット可能
Agilent 1260/1290 Infinity II バイアルサンプラ独自の機能の 1 つに、
オプションの外部トレイがあります。外部トレイを使用すると、バイアルサ
ンプラのドアを開けずにサンプルをセットすることができます。システムへ
のサンプルサブミット後、指示に従って外部トレイの所定の位置にサンプ
ルをセットすると、バイアルサンプラのアームにより外部トレイからサンプ
ルキューへサンプルバイアルが移動されます。この外部トレイによって、
測定中の分析を中断することなく、サンプルを追加することが可能です。
測定完了後にサンプルバイアルを破棄するようにバイアルサンプラを設定
し、外部トレイのその位置を別のサンプル用に確保することができます。
これにより、オートサンプラトレイが常に新しいサンプルを受け入れられ
るようになり、オープンアクセスシステムの維持に伴う管理の負担を軽減
することができます。

グループおよびユーザーの管理機能
シンプルなサンプルサブミット画面の運用は、包括的な管理ツールによっ
て支えられています。これらのツールは管理者のみがアクセスでき、各グ
ループの権限の定義、サンプルサブミット画面の設定、取り込みメソッドの
割り当て、データの処理方法や分析結果の送信の設定を行えます。例え
ば、図 8 に示すように、管理者グループの"Agilent Walkup Chemist" に
ユーザーを追加し、そのユーザーに対してメールおよび SMS でメッセー
ジを送受信できる設定も可能です。分析者（Chemist）ユーザーグルー
プの場合は、サンプルをサブミットしたユーザーにデータファイルとレポー
トがメールで送信されるように設定できます。また、WalkUp のステータ
ス通知を SMS メッセージに送信することも可能です。 

データファイルの命名規則と保存場所の管理
サンプルの分析に MassHunter WalkUp ソフトウェアを使用する場合、
管理者は、サンプルファイルの命名規則と保存場所を管理できます。
WalkUp では、データは常にローカルのファイルシステムに保存されま
す。初期設定では、ユーザーごとに専用のデータディレクトリが作成さ
れ、そのディレクトリ内に日付ごとにサブディレクトリが作成されるため
（図 9）、ユーザーは目的のデータをすばやく簡単に見つけることができ
ます。これらのデータファイルパスは、ラボの命名規則などにもとづいて
カスタマイズできます。データファイルの命名規則についても同様に、ラ
ボの命名規則などに従ってカスタマイズすることが可能です。さらに、デー
タの取り込み後に、最大限のデータセキュリティを確保しながら、データ
ファイル全体をネットワーク上の複数のドライブまたは場所にコピーする
こともできます。 

図 8. 「Users And Groups」設定画面のユーザー設定オプション図 7. Agilent 1260/1290 Infinity II バイアルサンプラの
オプションの外部サンプルトレイ
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システムイベントの自動スケジューリング
システムパフォーマンスの確認など、サンプル測定以外のシステムイベ
ントは、時刻（毎日、毎週、毎就業日など）または分析状況（プレート 
1 枚の完了ごと、分析 N 回ごとなど）にもとづいてスケジュールできます
（図 10）。システムイベントを実行するための WalkUp メソッドの数に制
限はありません。また、これらのイベントに使用するサンプルバイアルは、
標準のサンプルキューで使用しないオートサンプラのサンプル位置にセッ
トできます。 

例えば、以下のようなイベントを実行できます。 

• 通常就業日にわたってリファレンスの標準サンプルを分析する

図 9. 「Data File Naming」設定タブ。ルートパスを指定し、データファイルの命名オプションと保存オプションを設定します。
この画面の下部で、機器ワークステーション以外の保存先として、複数のファイルサーバーの場所を指定できます。

図 10. こちらの図ではシステム適合性イベントをサンプル分析 20 回ごとに実行するように設定されています。 
注入は、システム適合性テスト試料がセットされたマルチサンプラのトレイ位置 3 から、通常のサンプル分析を 
中断することなく自動的に行われます。

• 標準サンプルを分析して、レポートされた定量値やレスポンスが、 
目標値と一致していることを確認する

• システム適合性チェックにより、装置とカラムの安定性を確認する

• ブランクを分析して、キャリーオーバや汚染がないか確認する

システムイベントはインテリジェントな機能です。サンプルが分析中かど
うかを判断し、分析中であれば、その完了を待ってからイベントを実行し
ます。WalkUp がサンプルの測定を中断させることはありません。 
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メソッドを柔軟に設定できるインテリジェントな機能
WalkUp メソッドは、管理者が OpenLab CDS で開発されたメソッドをも
とに作成します。各 WalkUp メソッドには、特定のワークフローまたは装
置を選択できます。また、データ解析メソッドのリンクを設定して、サンプ
ルの測定完了後にデータを自動的に解析してレポートを作成することも
可能です。 

溶媒条件やカラムの変更により平衡化メソッドが必要になる場合は、シ
ステムの平衡化を自動的に実行するように設定できます。この機能は、
HPLC 分析でメソッドやサンプルに応じて複数の種類のカラムを使用する
場合に特に役立ちます。Agilent 1290 Infinity II マルチカラムサーモス
タットを使用すると、最大 8 本のカラムを内蔵バルブで切り替えることが

できます。また、平衡化機能は、それぞれ pH が異なる複数のメソッドを
使用する場合にも有効です。例えば、メソッド間で pH が変化する場合に、
カラムの平衡化を自動的に実行することができます。この他、サンプルの
分析前後にプレウェイクアップメソッドやポストランメソッドを実行するこ
とも可能です（図 11）。

分析に応じた柔軟なワークフロー
システム管理者は、サンプル純度や反応モニタリングなどサンプル分析の
種類に応じて、ワークフローをカスタマイズすることができます（図12）。
ワークフローに指定したパラメータは、Classic Sample Submission 画
面に列として表示され、分析者がプリカーサイオンやプロダクトイオンの
質量などの関連情報を入力することができます。 

図 11. サンプル純度分析用の WalkUp メソッドの例。サンプル純度ワークフローが選択されています。 
このワークフローでは、分析者が目的成分のターゲット質量を入力する必要があります。データ取り込みメソッドは、
Agilent OpenLab CDS の取り込みメソッドから選択されており、データ解析とレポート作成を自動的に行うデータ 
解析メソッドにリンクされています。
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分析担当者へのデータおよびレポートのメール送信
システム管理者は、レポートを分析担当者にメールで直接送信するように
設定できます（図 13）。サンプルの分析が完了すると、データ解析メソッ
ドに従って自動的に解析され、OpenLab CDS のレポートテンプレートに
もとづいてレポートが作成されます。図 14 は、サンプル純度 WalkUp レ
ポートの一例です。このサンプルにはサンプル純度ワークフローが使用さ
れ、分析者が入力したターゲット質量 733.9 g/mol が最大の TIC ピー
クとして同定されています。UV クロマトグラムには、API の吸光がほと
んど現れておらず、不純物の濃度は UV の検出下限を下回っています。

これに対し、MS スキャンクロマトグラムでは、不純物を最初と 3 番目の 
TIC ピークとして容易に同定できます。また、TIC のトータル積分ピーク
面積に対するターゲットピーク面積の割合として求めたサンプル全体の
純度の計算値は、85.57 % となっています。このレポートには、サンプル
純度、UV クロマトグラム、および MS トータルイオンクロマトグラムが表
示されています。また、MS スペクトルのベースピークには m/z 値のラベ
ルが付いているため、質量をすばやく簡単に確認できます。 

図 12. 反応モニタリングのワークフローの例。ここに示された設定により、サンプルサブミット画面にプリカーサイオン
のターゲット質量とプロダクトイオンのターゲット質量の列が追加されます。これらの質量の入力は必須として設定 
されています。入力された質量は自動的に抽出され、そのピーク面積比がレポートされます。

図 13. 分析者に送信されるメールの例。.pdf 形式のサンプル純度 WalkUp  
レポートが添付されています。 
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図 14. このサンプル純度 WalkUp レポートには、ターゲット質量 733.9 g/mol（エリスロマイシン）のサンプル純度と、
UV クロマトグラムおよび MS トータルイオンクロマトグラムが表示されています。TIC ピークの下の色付きバーは、 
その MS ピークが純成分（緑）か不純物（赤）かを示します。
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適切なオープンアクセスを確実に設定できるパワフルな 
管理ツール
管理者が変更を行ったあとに「Verify」機能を使用すると、すべての変
更が確認されて反映されます。「Verify」機能は、自動エラーチェックプ
ロセスを実行し、システム全体の設定を徹底的に調べて、修正が必要な
エラーや不足情報に関する警告をテーブル形式で返します（図 15）。こ
のテーブルでエラーの部分をクリックすると、エラーのある設定タブに移
動します。

結論

Agilent MassHunter WalkUp ソフトウェアは、柔軟かつ直観的にすばや
く操作できるサンプルサブミット機能と、柔軟なレポート作成オプションを
備え、サンプル分析者にとって使いやすいオープンアクセス環境を実現し
ます。 

管理者は、高度な管理ツールにより、特別なトレーニングを受けなくても
誰もが確実にシステムを管理できるワークフローを設定することができま
す。一連のセキュリティ機能を有効にして、ワークステーションのデータを
保護することも可能です。レポートは、自動的に作成され、分析者にメー
ルで送信されます。質量情報が得られる Agilent InfinityLab LC/MSD 
iQ と組み合わせて使用することで、測定結果の信頼性を高めながら 
WalkUp の利点を最大限に活かし、結果を迅速に得ることができます。
迅速な決断が求められるラボに最適なソリューションです。

図 15. データファイル命名規則のエラーが表示された「Verification log」タブ。システム管理者がこのエラーを 
クリックすると、「Data File Naming」タブに移動し、エラーのある項目が赤の警告のアイコンで示されます。

クリック
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