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Scheduled MRM アルゴリズムチュート
リアル

目標
本書では、次の方法を学習します。

• Scheduled MRM アルゴリズムトランジションをモニタリングするためのメソッドを作成する。

• 抽出イオンクロマトグラム内の Scheduled MRM アルゴリズムトランジションを表示する。

• 定量化メソッドを作成し、Results Table をレビューすることで、定量的データを分析する。

• Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッドを作成する。

• IDA Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッドを作成する。

Scheduled MRM Scheduled MRM Algorithm に
ついて
Scheduled MRM アルゴリズムは、取得メソッドの作成時に提供される複数反応モニタリング
（MRM）トランジション、保持時間、および化合物 ID のリストに基づいて、数百種類の化合物の取
得を支援します。Scheduled MRM アルゴリズム機能により、多期間にわたる実験に課せられる要
件が軽減されます。また、IDA（データ依存型取得）メソッドのサーベイスキャンとしても使用できま
す。

このアルゴリズムによってクロマトグラムのピーク全体のポイント数が 大化することで、ピークの検
出が改善し、再現性が向上します。この機能を活用すれば、化合物 ID、分析試料 Integration
Quality 指数、IS（内部標準）Integration Quality 指数の列を表示することで、多数の MRM トラン
ジションを伴うデータファイルを閲覧することも可能です。SCIEX 3200MD システムの場合、 大
1000 のトランジションが Scheduled MRM アルゴリズムによってサポートされます 。SCIEX
4500MD および Citrine システムの場合、 大 4000 のトランジションが Scheduled MRM アルゴ
リズムによってサポートされます 。

注: Analyte Integration Quality Index 列と IS Integration Quality Index 列は、Results
Table で MRM データ向けに確認することも可能です。

次の図は、Scheduled MRM アルゴリズムの LC 実行の例を示しています。同時にモニタリングさ
れる MRM トランジションの数は LC 分析中に変化しますが、注入間では一定となります。
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図 1 : Scheduled MRM アルゴリズム LC 実行の典型的な例

項目 説明

1 モニタリングされている MRM トランジション。

2 多数の MRM トランジションモニタリングされています。

3 少数の MRM トランジションモニタリングされています。

多数のトランジションを Scheduled MRM アルゴリズムで処理する場合は、データ処理用の
MultiQuant MD ソフトを使用します。詳しくは、SCIEX 営業担当者までお問い合わせください。

関連マニュアル
• 質量分析装置のシステムユーザーガイド

• アドバンストユーザーガイド

• スクリプトユーザーガイド（Create Quan Methods From Text Files スクリプトおよび Create
Text File from Quan Method スクリプトに関する詳細が記載）

• データ依存型取得チュートリアル（IDA を用いたメソッドの作成に関する詳細が記載）

• Analystヘルプ
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前提条件

前提条件

ユーザーは以下ができなくてはなりません。

• 測定メソッドを作成する

• バッチを送信する

• 定量化メソッドを作成し、結果表を作成およびレビューする

ハードウェアプロファイルには以下の周辺装置を含める必要があります。

• LC ポンプ

• オートサンプラー

csv または txt ファイルを作成する
オプションとして、Scheduled MRM メソッドのトランジション情報を作成して csv または txt ファイル
に保存し、Scheduled MRM アルゴリズムメソッドの質量範囲テーブルにインポートできます。csv
または txt ファイルを作成するには以下の基準に従います。

• ファイルには見出し、列のタイトル、行のタイトルを含めることはできません。

• ファイル内の列の順序および数は、質量範囲表の列の順序および数と一致していなくてはなりま
せん。

• MRM および Scheduled MRM アルゴリズムメソッドでは、空のセルを入力できません。
Scheduled MRM プロアルゴリズムメソッドでは、デフォルト値を使用できるよう、Window 列お
よび Threshold 列を空白のままにすることが可能です。Group 列も空白のままにできます。

ファイルが csv または txt 拡張子のいずれかで保存されていることを確認してください。

Scheduled MRM アルゴリズム測定メソッドを作成

注: の場合、SCIEX 4500MD および Citrine システムでは、 大 1,250 のスケジュールされていな
い MRM トランジションと、Scheduled MRM アルゴリズムによる 4,000 の MRM トランジションを取
得できます。 SCIEX 3200MD システムの装置の場合、Scheduled MRM アルゴリズムを使用して
大 300 のスケジュールされていない MRM トランジションと 1,000 の MRM トランジションを取得

できます。

1. Navigation バーの Acquire 下にある Build Acquisition Method をダブルクリックし、
Acquisition Method ペインの Mass Spec アイコンを選択します。

2. Scan Type として MRM が選択されていることを確認した後、Enabled グループ内で
Scheduled MRM を選択します。 SCIEX 4500MD および Citrine システムのメソッドを作成
するには、図の機能を参照してください。図 2。SCIEX 3200MD システムのメソッドを作成する
には、図の機能を参照してください。図 3。
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図 2 : Scheduled MRMSCIEX4500MD および Citrine システム

項目 説明

1 Enabled グループの Scheduled MRM チェックボックス：これを選択する
と、Basic および Advanced Scheduled MRM MRM アルゴリズム機能が有
効になります。

2 Basic オプション：Scheduled MRM アルゴリズム機能を有効にする場合に
選択します。デフォルトではベーシックに設定されています。

3 Q1/Q3 Resolution チェックボックス：各トランジションに異なる Q1 および
Q3 分解能設定を適用する場合に選択します。このオプションであるを使用す
るときは、質量範囲表に Q1 Resolution 列と Q3 Resolution 列を追加しま
す。

4 Import List：クリックすると、MRM トランジション、時間、ID、化合物依存性
パラメータが txt または csv ファイルからインポートされます。

5 Retention Time (min)列：該当する MRM トランジションの予測保持時間を
分単位で入力します。このカラムには、MRM メソッドの滞留時間が msec で
表示されます。

6 ID カラム：（オプション）関心のあるトランジションの化合物 ID を入力します。

7 MRM detection window (sec)フィールド：検出時間を入力します（各トラン
ジションの保持時間が収まる範囲にします）。
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項目 説明

8 Target Cycle Time (across sMRM experiments)オプション：期間または
メソッド全体の Scheduled MRM アルゴリズム実験のすべてについて、目標
サイクルタイムを指定し、使用する場合に選択します。1 つの
Scheduled MRM アルゴリズム実験でオプションを選択またはクリアすると、
メソッド内に 2 つの Scheduled MRM アルゴリズム実験がある場合は、もう
一方の Scheduled MRM アルゴリズム実験に同じ設定が自動的に適用され
ます。1 つの期間または方法で 大 2 つの Scheduled MRM アルゴリズム
実験が許可されます。ターゲットサイクル時間は、全サイクルにわたって特定
のサイクル時間がターゲットとされるよう調整できます。これにより、サイクル
内での並行トランジション間の極性切り替えに関係なく、より均等に分布した
データポイントが得られるようになります。Target Cycle Time はプリセット設
定です。

9 Target Scan Time (per sMRM experiment) (sec)フィールド：各サイクル
で実験に使用する目標時間を指定する場合に選択します。本ソフトウェアで
は、一部の並行トランジションに対して 小滞留時間または 大滞留時間が
設定されない限り、当該実験の合計スキャン時間が、各サイクルにおいてタ
ーゲット時間の周辺で維持されます。ターゲットスキャン時間は、LC ピーク全
体の特定ポイント数を目標にできるように調整が可能です。

図 3 : Scheduled MRMSCIEX3200MD システムのアルゴリズムソフトウェア機能

項目 説明

1 Enabled グループの Scheduled MRM チェックボックス：これを選択する
と、Scheduled MRM MRM アルゴリズム機能が有効になります。
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項目 説明

2 Q1/Q3 Resolution チェックボックス：各トランジションに異なる Q1 および
Q3 分解能設定を適用する場合に選択します。このオプションであるを使用す
るときは、質量範囲表に Q1 Resolution 列と Q3 Resolution 列を追加しま
す。

3 Import List：クリックすると、MRM トランジション、時間、ID、化合物依存性
パラメータが txt または csv ファイルからインポートされます。

4 Retention Time (min)列：該当する MRM トランジションの予測保持時間を
分単位で入力します。このカラムには、MRM メソッドの滞留時間が msec で
表示されます。

5 ID カラム：（オプション）関心のあるトランジションの化合物 ID を入力します。

6 MRM detection window (sec)フィールド：検出時間を入力します（各トラン
ジションの保持時間が収まる範囲にします）。

7 Target Cycle Time (across sMRM experiments)オプション：期間または
メソッド全体の Scheduled MRM アルゴリズム実験のすべてについて、目標
サイクルタイムを指定し、使用する場合に選択します。1 つの
Scheduled MRM アルゴリズム実験でオプションを選択またはクリアすると、
メソッド内に 2 つの Scheduled MRM アルゴリズム実験がある場合は、もう
一方の Scheduled MRM アルゴリズム実験に同じ設定が自動的に適用され
ます。1 つの期間または方法で 大 2 つの Scheduled MRM アルゴリズム
実験が許可されます。ターゲットサイクル時間は、全サイクルにわたって特定
のサイクル時間がターゲットとされるよう調整できます。これにより、サイクル
内での並行トランジション間の極性切り替えに関係なく、より均等に分布した
データポイントが得られるようになります。Target Cycle Time はプリセット設
定です。

8 Target Scan Time (per sMRM experiment) (sec)フィールド：各サイクル
で実験に使用する目標時間を指定する場合に選択します。本ソフトウェアで
は、一部の並行トランジションに対して 小滞留時間または 大滞留時間が
設定されない限り、当該実験の合計スキャン時間が、各サイクルにおいてタ
ーゲット時間の周辺で維持されます。ターゲットスキャン時間は、LC ピーク全
体の特定ポイント数を目標にできるように調整が可能です。

3. トランジションごとに異なる Q1 および Q3 解像度設定を使用するには、Scheduled RM グル
ープの Q1/Q3 Resolution をクリックします。

質量範囲テーブルに 2 つの列が追加されます：Q1 Resolution と Q3 Resolution。
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図 4 : SCIEX 4500MD および Citrine システム用に選択された Q1/Q3 分解能オプション

項目 説明

1 Q1 Resolution 列：Q1 スキャンによって近接したコンポーネントが分離され
るモードです。これは、 初の四重極の分解能を指します。オプションには、
高、ユニット、低、オープンがあります。

2 Q3 Resolution 列：Q3 スキャンによって近接したコンポーネントが分離され
るモードです。これは、3 番目の四重極の分解能を指します。オプションに
は、高、ユニット、低、オープンがあります。

Resolution Q1Advanced MSResolution Q3 タブのオプションとオプションは使用できませ
ん。

Tune Method Editor で Q1/Q3 Resolution チェックボックスが選択されている場合、
Resolution タブの Q1 Resolution および Q3 Resolution オプションは使用できません。

4. 以下のいずれかの方法を用いて、関心のある各 MRM トランジションの質量範囲表に記入しま
す。

• MRM トランジションを手動で入力：関心のあるトランジションごとに Q1 質量、Q3 質量、保
持時間、化合物 ID を入力します。トランジションごとに、Q1 Resolution 列と Q3
Resolution 列の値を選択します。必要に応じて、右クリックして化合物依存性パラメータを
追加します。質量範囲表には 大で 4 つの化合物依存性パラメータを追加できます。

• MRM トランジションのインポート：Import List をクリックし、Open ダイアログで、MRM トラ
ンジション情報を含むコンマ区切り値（csv）またはタブ区切り値（txt）ファイルのいずれかを
選択します。ファイルを選択したら、Open をクリックします。ファイルの内容が質量範囲表
に表示されます。ファイルの作成の詳細については、次のセクションを参照：csv または txt
ファイルを作成する。

• MRM トランジションのコピーと貼り付け：必要な情報が含まれるセルを csv または txt ファイ
ルから選択し、Ctrl+C キーを押します。情報の列を貼り付けるには、まずは質量範囲表で
Q1 Mass (Da)セルを選択し、Ctrl+V キーを押します。
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注: インポートまたはコピー／貼り付け操作を実施する前に、csv または txt ファイルに含まれ
るデータの列が、本ソフトウェアの質量範囲表のものと一致していることを確認します。ソース
ファイルと対象となる表において、列の数と列の順序が一致していなくてはなりません。必要に
応じて、ソース ファイルの列を追加、削除、並び替えます。質量範囲表に列を追加するには、
質量範囲表を右クリックし、化合物依存性パラメータを選択します。化合物依存性パラメータの
値は、選択した極性の許容範囲内でなくてはなりません。

5. MRM detection window (sec)フィールドで、検出時間を入力します（各トランジションの保持
時間が収まる範囲にします）。このウィンドウは、予測されるクロマトグラムのピークの幅と、ク
ロマトグラムにおける分析試料の保持時間の変動性を表したものでなければなりません
（MRM ピーク全体が常にウィンドウ内に収まる必要があります）。

LC クロマトグラフィーをガイドとして使用することで、 良の Scheduled MRM アルゴリズムの
パラメータを選択します。ベースでの一般的なピークの幅を決定し、推奨設定については次の
表を参照してください。MRM 検出ウィンドウを定義する際には、保持時間の安定性を必ず考慮
してください。

表 1 : Scheduled MRM アルゴリズムパラメータの推奨設定

ベース時のピーク幅 MRM 検出ウィンドウ ターゲットスキャン時間または
ターゲットサイクル時間

30 秒 90 秒 2 秒

15 秒 60 秒 1 秒

10 秒 30 秒 0.5 秒

Scheduled MRM アルゴリズムでは、サイクルごとにモニターされる分析試料の数は、分析試
料の保持時間ウィンドウをもとに調整されます。各分析試料に用いられる滞留時間とシグナル
対ノイズ比を 大限に高めるため、関心のあるピークがキャプチャされるよう、保持時間ウィン
ドウを小さくも妥当な範囲に設定するよう推奨します。 初は 60 秒の値を使用するのがお勧
めです。この値は、15 秒のピーク幅に加え、ピークの左右双方に 20 秒間の潜在的保持時間
を発生させるクロマトグラフィーであれば、この値で十分です。

たとえば予測保持時間が 4.5 分の場合、60 秒と入力することで、 検出ウィンドウが 4 分～5
分に設定されます。

注: Retention Time を「0」に設定した場合、実行時間中は常に当該トランジションがモニター
されます。

6. 必要に応じて次のいずれかの操作を行います。

• 次の図に示すように、必要に応じて、Target Cycle Time (across sMRM expts)オプショ
ンを選択したままにして、目標サイクル時間を秒単位で入力します。Target Cycle Time オ
プションが選択されている場合、ソフトウェアはすべてのサイクルに同じサイクル時間を適用
しようとします。しかし、各サイクルで実際に使用されるサイクル時間は、主にサイクル内の
すべてのトランジションの滞留時間の合計によって変化します。

ソフトウェアは、ターゲットサイクル時間、極性切替時間（ある場合）、およびすべての一時停
止時間を使用して、サイクル内の各トランジションの滞留時間を計算します。トランジション
に割り当てられる滞留時間は、検出ウィンドウ内の各サイクルについて計算された滞留時
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間に依存します。計算された滞留時間がいくつかのサイクルについての 小滞留時間より
短いかまたは 大滞留時間より長いか、および検出ウィンドウ上の他のトランジションのそ
れぞれとどの程度オーバーラップするかに依存します。同時実行性が高いために計算され
た滞留時間が 小滞留時間より短い場合、または同時実行性が低いために計算された滞
留時間が 大滞留時間より長い場合、計算の次のステップでは、 小滞留時間または 大
滞留時間がそのサイクルのトランジションに使用されます。このトランジションの全サイクル
の滞留時間の平均が、このトランジションに割り当てられた 終的な滞留時間となります。

図 5 : ターゲットサイクル時間(sMRM expts で)

• 必要に応じて、Target Scan Time (per sMRM expt)をクリックし、次の図に示すように、
各サイクルの実験の目標時間を秒単位で入力します。このパラメータは、クロマトグラムの
ピーク全体に存在するポイント数を特定するのに役立ちます。

図 6 : Target Scan Time (per sMRM expt)

この値を設定する際には、クロマトグラムのピーク幅をガイドとして使用します。 初は、
15 秒のピーク幅を生成するクロマトグラフィーに対して、1 秒の値を使用するのがお勧めで
す。この場合、この検出ウィンドウ内の同時トランジションのいずれにも 小滞留時間また
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は 大滞留時間が適用されていない場合、1 秒のターゲットスキャン時間は 15 秒間のピー
クで約 15 個のデータポイントを生成します。

7. 測定メソッドの残りの必須フィールドに値を入力します。

8. 測定が実施されるプロジェクトに測定メソッドを保存します。

注: Scheduled MRM アルゴリズムフィールドは、Tune Method Editor でも使用できます。

2 つの Scheduled MRM アルゴリズム実験を使用し
て取得メソッドを作成
この手順を用いて、極性切り替えをサポートするメソッドを作成します。

1. 次のセクションの手順を使用して、Scheduled MRM アルゴリズム取得メソッドを作成します：
Scheduled MRM アルゴリズム測定メソッドを作成。

2. Acquisition method ペインで、Period を右クリックし、Add experiment をクリックします。
2 つめの MRM スキャン実験が作成されます。

3. MS タブで、使用中の質量分析装置に応じて以下のいずれかのオプションを選択します。

• SCIEX 4500MD および Citrine システムの場合、Scheduled MRM グループの Enabled
チェックボックスを選択します。標準的な Scheduled MRM アルゴリズム測定メソッドを作成
する際には、Basic グループ内で Scheduled MRM オプションが選択されていることを確
認します。メソッドを作成するには、図の機能を参照：図 2。Scheduled MRM プロアルゴリ
ズムメソッドを作成する際には、Advanced オプションが選択されていることを確認します。
このメソッドを作成するには、次のセクションを参照：Scheduled MRM プロアルゴリズム測
定メソッドを作成。

• SCIEX 3200MD システムの場合、Scheduled MRM グループの Enabled チェックボック
スを選択します。メソッドを作成するには、図の機能を参照：図 3。

4. 次のセクションの説明に従って、取得メソッドを完了します。 Scheduled MRM アルゴリズム測
定メソッドを作成。

5. 測定が実施されるプロジェクトに測定メソッドを保存します。

注: SCIEX 3200MD および SCIEX 4500MD システムについては、同サイクル内で極性切り
替えが発生した際にデフォルトの定着時間が適用されます。Citrine 一連の装置については、
同サイクル内で極性切り替えが発生した際ユーザー設定の定着時間が適用されます。

抽出イオンクロマトグラムの作成

注: 2500 以上のトランジションを含む Scheduled MRM アルゴリズム wiff ファイルを開くと、XIC の
代わりに TIC が表示されます。

1. 前の手順で作成した取得方法を使用して Scheduled MRM アルゴリズムデータを生成した
後、ナビゲーションバーの Explore で、Open Data File をダブルクリックし、データファイルと
サンプルを選択します。

Scheduled MRM アルゴリズムチュートリアル

Scheduled MRM アルゴリズムチュートリアル
IVD-IDV-05-0249-JA-E

Analyst MD ソフトウェア
13/28



MRM および Scheduled MRM アルゴリズムデータは、オーバーレイされた XIC として表示さ
れるように事前設定されています。

2. Explore > Extract Ions > Use Dialog をクリックします。
Extract Ions ダイアログが開き、選択したデータファイルの各 MRM トランジションが、対応する
予想保持時間と化合物 ID（入力されている場合）とともに表示されます。

図 7 : Extract Ions ダイアログ

3. Q1 質量、Q3 質量、RT（保持時間）、化合物 ID 別に並び替える場合に選択します。

4. 1 つまたは複数のトランジションを選択します。

5. OK をクリックします。
XIC がクロマトグラムの下に、そして 初に選択したトランジションの化合物 ID がタイトルに表
示されます。
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図 8 : 複数のイオンが抽出された際に開かれるオーバーレイ XIC の例

MRM トランジションの表示
1. XIC を生成します。

2. XIC のタイトルを右クリックし、領域内でアクティブになっている MRM トランジションを表示しま
す。関心のある MRM トランジションを選択し、保持時間のラベルをクロマトグラムに表示しま
す。
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図 9 : アクティブ状態の MRM トランジション

3. 特定の時間領域にズームインするには、カーソルを X 軸に沿ってドラッグします。
XIC が表示中のデータの 大ピークに再スケーリングされます。

4. XIC のタイトルを再度右クリックし、特定の時間領域内でアクティブになっている MRM トランジ
ションを表示します。
しきい値を上回っており、かつ領域内にズームインされているすべてのトランジションが表示さ
れます。タイトルは、ズーム中のセクションのトランジション数に合わせて縮小されます。

定量化メソッドの作成

注: Analyst MD ソフトウェアでは、Build Quantitation Method を使用して、94 を超えるトランジショ
ンを含むデータファイルの定量化メソッドを作成する必要があります。Quantitation Wizard は、トラ
ンジション数が 94 以下のデータファイルに対してのみ定量化メソッドを作成することができます。

開始する前に、推奨される IntelliQuan-MQ III アルゴリズムが使用されていることを確認してくださ
い。アルゴリズムの選択に関する詳細な情報については、次のドキュメントを参照：Help。

1. Navigation バーの Quantitate の下にある Build Quantitation Method をダブルクリックし
ます。
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注: 定量化ウィザードを使用して、94 未満のトランジションを含むデータを解析するための定量
化メソッドを作成できます。

2. 取得したばかりのデータファイルとサンプルを選択し、OK をクリックします。
Name 列が Analytes テーブルに表示されます。トランジションは測定時に選択されたものであ
るため、この列は測定メソッドの化合物 ID を用いて作成されます。

図 10 : 定量メソッド：Components タブ

注: メソッドに複数の実験が含まれる場合、実験で使用された分析試料を定量化メソッドで使用
するには、各実験を Data Source リストから選択してレビューします。分析試料が多数存在す
る場合、Data Source リストが生成されるまで若干時間がかかる場合があります。

3. 測定メソッドの残りの必須フィールドに値を入力し、定量化メソッドを保存します。

4. Quantitation wizard を使用して Results Table を作成します。今しがた作成した定量化メソッド
が選択されていることを確認してください。

ヒント! データファイルに多数の MRM トランジションが含まれている場合は、Create Quan
Methods From Text Files スクリプトおよび Create Text File from Quan Method スクリプトを
使用することで、定量化メソッドを作成または修正できます。詳細な情報については、次のドキ
ュメントを参照：スクリプトユーザーガイド。

Results Table のレビュー
1. 特定のトランジションの Results Table を表示するには、Analyte を選択し、化合物 ID リストで

希望のトランジションを選択します。
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図 11 : Results Table：分析試料の選択

2. Results Table を右クリックし、Table Settings > Edit をクリックして Table Settings ダイアロ
グを開きます。

3. Columns をダブルクリックし、リストから Analyte を選択します。

4. Analyte Peak Name の横にある Shown チェックボックスを選択します。

5. OK をクリックし、Done をクリックします。
Analyte Peak Name 列が Results Table に追加され、この列に各トランジションの化合物 ID
が示されます。
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図 12 : Results Table：Analyte Peak Name 列

6. Results Table を右クリックし、続いて Table Settings > Edit をクリックして、表に Analyte
Integration Quality 列と IS Integration Quality 列を表示します。

7. Columns をダブルクリックし、リストから Analyte を選択します。

8. Analyte Integration Quality の横にある Shown チェックボックスを選択し、OK をクリックし
ます。

9. リストから Internal Standard を選択します。

10. IS Integration Quality の横にある Shown チェックボックスを選択します。

11. OK をクリックし、Done をクリックします。

2 つの列が Results Table に追加されます。Integration Quality は、ピークがどれだけ良好に
統合できているかを示します。値が 1 に近いほどピーク統合の質が高いことを表します。値が
小さい場合、ピークの統合が良好ではないこと、大きなバックグラウンドが存在すること、ある
いはこの領域に別のピークが存在する可能性があることを示している場合があります。

この列を使用すると、分析試料 Integration Quality 指数値が低いピークを簡単に確認できる
ため、手動でのピークレビューが容易になります。また、分析試料 Integration Quality 指数
値が許容レベルよりも低いデータに対してクエリーを実施することで、データのサブセットを表
示し、手動レビューを行うことも可能です。
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図 13 : Results Table の列

項目 説明

1 「分析試料 Integration Quality 指数」列

2 「IS Integration Quality 指数」列

Scheduled MRM Pro Algorithm について
Scheduled MRM プロアルゴリズム機能は、SCIEX 4500MD および Citrine システム。

Scheduled MRM プロアルゴリズムは、Scheduled MRM アルゴリズムに高度な機能を追加しま
す。測定メソッドのトランジションごとに測定ウィンドウを設定できることから、実験における保持時間
のロバスト性が改善しています。ユーザーは幅広い LC ピークを持つ化合物、あるいは保持時間が
大きく変動する化合物において個々のウィンドウを調整できます。

さらに、Scheduled MRM プロアルゴリズムには、次の機能が含まれています：

• Scheduled MRM プロアルゴリズムは、測定中の自動ウィンドウ拡張にも対応しています。ユー
ザーは、動的ウィンドウ拡張（DWE）をオンまたはオフに切り替えるオプションを利用できます。
ユーザーは、個々のトランジションごとに異なるトリガーしきい値と DWE しきい値を設定すること
もできます。たとえば、低いトリガーしきい値と高い DWE しきい値は、2 次トランジションをトリガ
ーする可能性が高くなりますが、不要な動的ウィンドウ拡張は回避されます。DWE が有効にな
っている際に、化合物の保持時間が後の段階にずれ込んだことで、保持時間を過ぎても強度が
拡張しきい値を下回らない場合、Scheduled MRM プロアルゴリズムによって、強度がしきい値
を下回るまで検出ウィンドウが自動的に拡張されます。トランジションは、メソッドで指定した検出
ウィンドウの残り半分にわたってモニタリングされます。拡張後の測定ウィンドウは、指定した検
出ウィンドウの継続時間の 大 2 倍の長さになります。この機能により小さなウィンドウを使用し
つつも、すべてのピークを完全にキャプチャできるようになります。またこの機能により、保持時
間のほとんどの変化に対するメソッドの堅牢性も向上します。

• ユーザーは、分析試料の複数のトランジションを一次または二次としてラベル付けすることがで
きます。一次トランジションは測定ウィンドウ全体を通してモニタリングされる一方、二次トランジ
ションは、関連する一次トランジションがトリガーしきい値に達した後にのみモニタリングされま
す。これによって MRM トランジションのモニタリング数が減少することで、サイクル時間が 小
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限に抑えられます。取得時間は、サンプルに存在する分析試料のデータ収集に焦点が当てられ
ています。サンプルに含まれていない分析試料は注視されません。

• アルゴリズムは滞留加重の使用にも対応しています。滞留加重を用いることで、滞留時間を相
対的に表すことができます。豊富に存在する化合物には低い滞留加重を、あまり豊富でない化
合物には高い滞留加重を割り当てることができます。この加重に基づいて、実行中に利用可能
な滞留時間が割り当てられます。

• このアルゴリズムは、二次トランジションをトリガーするための動的バックグラウンド減算（DBS）
をサポートしています。DBS オプションは、Scheduled MRM アルゴリズムに高度な機能を追加
します。これらのメソッドまたは実験では、DBS が有効になっている場合、DBS が一次トランジ
ションに適用され、その実験で二次トランジションがトリガーされます。

サーベイスキャンに Scheduled MRM アルゴリズムを使用する IDA メソッドの場合、IDA 基準で
DBS が有効になっていると、それが一次トランジションに適用され、二次トランジションとディペン
デントスキャンの両方がトリガーされます。

Scheduled MRMDWE トリガーは、一次トランジションの DBS なしの未処理データに依存しま
す。

Scheduled MRM セカンダリトランジションは、トリガーされると、プライマリトランジションの取得
が停止するまで取得を継続します。

Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッドを作
成
Scheduled MRM プロアルゴリズム機能は、SCIEX 4500MD および Citrine システム。

この手順に従って、Method Editor ウィンドウ内で Scheduled MRM プロアルゴリズムメソッドを作
成します。この種類のメソッドは Manual Tune ウィンドウでも作成できます。

1. 対応している質量分析装置向けのハードウェアプロファイルをアクティブ化します。Citrine シス
テムについては、必要に応じてハードウェアプロファイル内で別の質量モードを選択してから、
ハードウェアプロファイルをアクティブ化します。

2. 既存の Scheduled MRM アルゴリズム測定メソッドを開くか、次のセクション手順を使用してメ
ソッドを作成：Scheduled MRM アルゴリズム測定メソッドを作成。

3. Acquisition Method Editor の MS タブの Scheduled MRM セクションで Advanced オプショ
ンを選択します。これにより、Scheduled MRM プロアルゴリズム機能が有効になります。

質量範囲表に新たに 5 列が追加され、Scheduled MRM の部分に Dynamic Window
Extension と Dynamic Background Subtraction の 2 つのチェックボックスが表示されて
います。
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図 14 : Scheduled MRM プロアルゴリズムパラメータ

項目 説明

1 Group column：このカラムは、化合物のトランジションをグループ化する場
合に使用します。単一のグループに属するトランジションすべてに同じ名前を
付けます。

2 MRM Window (sec)フィールド：トランジションをモニターする時間を指定し
ます（保持時間の中央周辺に設定されます）。このフィールドのトランジション
の値は、MRM detection window フィールドのメソッドのデフォルトウィンド
ウの値に優先します。MRM Window カラムは MRM detection window フィ
ールドと似ていますが、入力した値は該当するトランジションにしか適用され
ません。空白にした場合、値は MRM detection window フィールドから取
得されます。

3 Primary/Secondary：このカラムは、トランジションが一次または二次のい
ずれであるかを指定するために使用します。プライマリトランジションは、測定
ウィンドウ全体にわたってモニターされます。二次トランジションは、すべての
一次トランジションがその個々のしきい値を上回っている場合に限り、測定ウ
ィンドウ内でモニターされます。

グループ内の一次トランジションに数字の 1を、二次トランジションに 2を割

り当てます。1 つのグループ内に一次トランジションおよび二次トランジション
が複数存在していても構いません。

4 Trigger Threshold：二次トランジションがトリガーされる強度を指定します。
IDA メソッドでは、Trigger Threshold はディペンデントスキャンのトリガーと
して用いられます。

この値には 0 以上の値が使用可能です。

Scheduled MRM アルゴリズムチュートリアル

Analyst MD ソフトウェア
22/28

Scheduled MRM アルゴリズムチュートリアル
IVD-IDV-05-0249-JA-E



項目 説明

5 Dwell Weight：特定のトランジションで、他のトランジションと比較して長いス
キャン時間（滞留時間）が必要かどうかを指定するためにこの列を使用しま
す。デフォルト値は 1 です。

滞留加重を用いることで、滞留時間を相対的に表すことができます。豊富に
存在する化合物には低い滞留加重（<1）を、あまり豊富でない化合物には高
い滞留加重（>1）を割り当てることができます。滞留加重範囲は 0.1～10 で
す。この加重に基づいて、実行中に利用可能な滞留時間が割り当てられま
す。

注: 総滞留加重は、そのサイクル内のすべての一次トランジションの滞留加
重の合計と、すべての二次トランジションの滞留加重の合計に 1/2 を乗じた
数の和で表されます。ただしその場合も、滞留時間の割り付けには、個々の
滞留加重を総滞留加重で除したものを使用します。たとえば、保持時間が同
じ 2 件のトランジションが含まれるメソッドにおいて、一次トランジションと二次
トランジション双方の滞留加重が 1 であったと仮定します。総滞留加重は 1 +
0.5 = 1.5 です。両トランジションの滞留時間は、同時に発生するすべてのト
ランジションに割り当てられる総滞留時間に 1/1.5 を乗じた数となります。割
り当てられる総滞留時間は、必要であれば一時停止時間と極性スイッチ時間
を差し引いてから、係数 1.2 で修正されます。滞留加重を空白とする場合
は、デフォルト値の 1 を使用します。

注: 算出された滞留時間が、トランジションの全サイクルで（そのトランジショ
ンの保持時間ウィンドウにわたって）同一でない場合、全サイクルの平均滞
留時間が測定に用いられます。

6 Dynamic Window Extension：Scheduled MRM プロ測定メソッドで動的
ウィンドウ拡張を有効にする場合に選択します。ダイナミックウィンドウエクス
テンション（DWE）を使用しない場合は、Dynamic Window Extension チェ
ックボックスをオフにします。DWE を選択すると、新しい Extension
Threshold 列が質量範囲テーブルに追加されます。DWE が選択され、トラ
ンジションのピーク強度が保持時間経過後も拡張しきい値を超えている場
合、Scheduled MRM プロアルゴリズムは、強度が拡張しきい値を下回るま
で自動的に検出ウィンドウを延長し、トランジションがメソッドで指定された残
り半分の検出ウィンドウがモニターされます。拡張後の測定ウィンドウでは、
メソッドで特定した検出ウィンドウの持続時間が 2 倍になることがあります。

7 Dynamic Background Subtraction：Scheduled MRM プロ測定メソッドで
動的バックグラウンド減算を使用する場合に選択します。Scheduled MRM
Pro アルゴリズムによってトリガーされる IDA メソッドでは、チェックボックスが
IDA 基準で有効になっている場合、Scheduled MRMPro アルゴリズムの実
験では Dynamic Background Subtraction チェックボックスを使用できま
せん。IDA 基準の Dynamic Background Subtraction チェックボックス
は、選択されている場合、2 次トランジションと依存スキャンの両方をトリガー
するために使用されます。
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項目 説明

8 Extension Threshold: Scheduled MRM プロ測定メソッドの動的ウィンドウ
拡張のしきい値を指定しますこの値はゼロ以上に設定できます。次の図を参
照：図 15。

図 15 : Extension Threshold 列で Dynamic Window Extension を選択

4. Scheduled MRM プロアルゴリズムの 5 つの列に適切な値を入力することで、各 MRM トラン
ジションの質量範囲表に記入します。次のルールと図の情報を使用：図 14。

• 同じグループ内のすべてのトランジションは、質量範囲表に連続してリストされている必要
があります。

• 同じグループに属しているトランジションは、いずれも Retention Time (min)列に同じ保持
時間が示されていなければならない。

• 同じグループに属しているトランジションは、いずれも MRM Window (sec)列に同じ時間
が示されていなければならない。

• 同じグループのすべての一次トランジションは、グループの二次トランジションの前に入力す
る必要があります。グループにトランジションが 1 つしか存在しない場合、そのトランジション
を一次トランジションにする必要があります。

5. 測定メソッドを保存します。
Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッドには、1 つの期間に加え、 大で 2 つの
Scheduled MRM アルゴリズム実験のみを含めることができます。

IDA において Scheduled MRM プロアルゴリズムが
もたらす影響
Scheduled MRM プロアルゴリズムを用いて データ依存型取得（IDA）サーベイスキャンを実施する
際には、IDA メソッドのディペンデントスキャンは、グループ内のすべての MRM トランジションの強
度がそのトリガーしきい値を上回った場合にのみトリガーされます。これによってディペンデントスキ
ャンの誤トリガーを抑えられることで、サイクル時間が改善します。
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IDA Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッド
を作成する。
1. 次のセクションの手順を使用して、Scheduled MRM プロアルゴリズムを作成します：

Scheduled MRM プロアルゴリズム測定メソッドを作成。

2. 必要に応じて、IDA を追加する前に ER スキャンタイプの実験を追加します。

3. Period アイコンを右クリックし、Add IDA Criteria Level をクリックします。

4. IDA Criteria パラメータを指定します。次のドキュメントを参照：データ依存型取得チュートリア
ル。

5. Period アイコンを右クリックし、Add experiment をクリックします。

6. MS タブの Scan type リストで、ディペンデントスキャンの種類を選択します。この例では、
Product Ion (MS2)または Enhanced Product Ion (EPI)を選択します。

注: すべてのディペンデントスキャンタイプで、Product Of は 30 Da である必要があります。

7. 必要に応じて、他のディペンデント実験をコピーまたは追加します。

これは IDA Criteria（X から Y に向けた も強力なイオン）によって左右されます。

8. 実験パラメータを指定します。

9. 測定が実施されるプロジェクトに測定メソッドを保存します。

注: IDA Scheduled MRMPro アルゴリズムメソッドを使用したデータ取得中に、メソッド内の各
MRM トランジションのトリガーしきい値が、IDA しきい値の代わりに依存スキャンをトリガーす
るために使用されます。

注: 滞留時間の割り当て、同時実行性、および予測されるサイクル時間に対して
Scheduled MRM アルゴリズム方式を 適化するには、sMRM Calculator スクリプトをインス
トールして使用します詳細な情報については、次のドキュメントを参照：スクリプトユーザーガイ
ド。

ファイル情報で Scheduled MRMPro アルゴリズムパ
ラメータを表示
サンプルの取得が完了すると、Scheduled MRM Pro アルゴリズムメソッドで取得されたデータファ
イルのファイル情報に、各トランジションのすべてのユーザー定義パラメータが表示されます。これ
には以下のパラメータが含まれます：

• MRM（予定されているかどうか）

• Q1

• Q3

• Retention Time

• ID
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• Group

• MRM Window (sec)

• Primary/Secondary

• Trigger Threshold

• Extension Threshold（Dynamic Window Extension チェックボックスが選択されている場
合

• Dwell Weight

• Q1 Resolution

• Q3 Resolution（Q1/Q3 Resolution チェックボックスが選択されている場合

Dynamic Background Subtraction、Dynamic Window Extension、Dwell Time、Target
Scan Time または Target Cycle Time パラメータも表示されます。

1. Navigation バーの Explore の下にある Open Data File をダブルクリックします。
Select Sample ダイアログが開きます。

2. Data Files ペインで wiff ファイルを選択します。

3. Samples ペインでサンプルを選択します。

4. OK をクリックします。
サンプルから測定されたデータが表示されます。

5. ファイル情報を表示するには、ツールバーの Show File Info をクリックします。
File Information ペインは、グラフの下に開かれます。

6. File Information ペインの左ペインで必要期間を拡張します。

7. 必要期間実験リンクをクリックします。
各トランジションの Scheduled MRM プロアルゴリズムパラメータの値が、右ペインで選択した
Period Experiment セクションに記録されます。

図 16 : ファイル情報に記された Scheduled MRM プロアルゴリズムパラメータ
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Scheduled Ionization を使用して
Scheduled MRM ベーシックまたはプロアルゴリズム
測定メソッドを作成する
1. Scheduled MRM ベーシックまたはプロアルゴリズム測定メソッドを作成します。

2. メソッドのいずれかの実験を選択し、Scheduled Ionization チェックボックスをオンにします。

3. Scheduled Ionization グループで、適切な Start Time と Stop Time を入力します。対象と
なるピークが Start Time と Stop Time の間で溶出することを確認してください。Dynamic
Window Extension も選択している場合は、Stop Time が質量表の 新の保持時間にこの
トランジションの検出ウィンドウの 1.5 を加えた後であることを確認します。また、測定メソッド
Synchronization Mode と LC メソッドが Scheduled Ionization を使用しない場合と同じ設
定になっていることを確認してください。

注: Scheduled Ionization は、単一期間の測定メソッドでのみ使用できます。

次の図は、LC Synchronization Mode が使用され、LC メソッドの長さが 7 分であることを示
しています。対象となるすべてのピークは、0.5 分後および 5.0 分前に溶出します。 終溶出ピ
ークの測定ウィンドウがフル検出ウィンドウ分伸びる可能性があるため、Stop Time に 5.5 分
を使っています。Scheduled Ionization を使用する場合は、Start Time の前と Stop Time
の後に IonSpray 電圧 0 が印加されます。MS メソッドで設定した IonSpray 電圧は、Start
Time と Stop Time の間にのみ印加されます。Scheduled Ionization 機能は、装置の汚染
のリスクを減らし、質量分析装置のダウンタイムを減らすことができます。Scheduled
Ionization に関する詳細は、上級ユーザーガイドを参照してください。

図 17 : Scheduled Ionization を使用した Scheduled MRM プロアルゴリズム

4. 測定メソッドを保存します。
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お問い合わせ先

お客様のトレーニング
• 北米：NA.CustomerTraining@sciex.com

• ヨーロッパ：Europe.CustomerTraining@sciex.com

• ヨーロッパおよび北米以外：sciex.com/education

オンライン学習センター
• SCIEX Now Learning Hub

SCIEX サポート
SCIEX およびその代理店は、十分に訓練を受けた保守/技術専門要員を世界中に配置していま
す。システムまたは起こり得る技術的問題に関するご質問にお答えします。詳細な情報について
は、SCIEX web サイト (sciex.com) を参照するか、以下の連絡先までお問い合わせください。

• sciex.com/contact-us

• sciex.com/request-support

サイバーセキュリティ
SCIEX 製品のサイバーセキュリティに関する 新のガイダンスについては、sciex.com/
productsecurity を参照してください。

ドキュメント
このバージョンのドキュメントは、以前のすべてのバージョンのドキュメントに優先します。

このドキュメントを電子的に閲覧するには Adobe Acrobat Reader が必要です。 新バージョンを
ダウンロードするには、https://get.adobe.com/reader にアクセスします。

ソフトウェア製品のドキュメントについては、ソフトウェアに付属のリリースノートまたはソフトウェアイ
ンストールガイドを参照してください。

ハードウェア製品のドキュメントを検索するには、システムまたはコンポーネントに付属の カスタマ
ーリファレンス DVD を参照してください。

注: このドキュメントの無料の印刷版を請求するには、sciex.com/contact-us までお問い合わせくだ
さい。

お問い合わせ先
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