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Statistical Analysis Software for Analytical Instruments

eMSTAT Solution

仕様
項目

解析機能

単変量解析

詳細

t-検定
Mann-WhitneyのU-検定
ANOVA（分散分析）

出力
ピークリスト（txt形式）
解析結果（xlsm形式）
グラフキャプチャー画像

多変量解析 PCA（主成分分析）
PLS-DA

判別分析 Support Vector Machine（SVM）
Random Forest

その他 動的グルーピング

表示機能
多変量解析

Peak Matrix
Box Plot
ROC
AUC
Score/Loading Plot
Dendrogram

判別分析 判別結果（Group、Score）
Score Plotへの未知サンプル点の重畳表示

入出力データ

動作環境

入力

クロマトグラムサマリファイル
ASCII形式ピークリスト
JCAMP形式ピークリスト
mzML形式ピークリスト（Centroid mode、1スキャン/ファイル、データ非圧縮のみ対応）
注：ファイル名は半角英数字のみ対応

OS Windows® 11 Professional 64bit 日本語/英語/中国語 
又はWindows®  10 Professional 64bit 日本語/英語/中国語

LC-MS

Product    >

MALDI-TOF MS

Product    >

GC-MS

Product    >

DPiMS

Product    >
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eMSTAT Solution

クロマトグラフィー／直接イオン化質量分析データの
統計解析を誰でも簡単に

eMSTAT Solution™
easy mass spectrometric statistical solution

豊富でありながらも容易に使える単変量/多変量解析機能により、サンプル間の識別および識別に寄与するマーカーピーク
の抽出が、統計解析に詳しくないユーザーでも簡単に行えます。

製品開発におけるベンチマーク品との比較、あるいは品質管理時の良・不良の判定など、グループ間の差異を明確にすること
は定性・定量という従来からの解析手法だけでは困難です。クロマトグラムやMSスペクトル上の膨大な数のデータを使った
多変量解析により、グループ間の差異に寄与する識別マーカーの探索や、マーカーを用いた特徴の視覚化が行われています。
さらに、教師データを用いてモデルを生成し、未知サンプルの劣化など状態、種別や産地を科学的に判別することが求められ
ています。
eMSTAT Solutionは様々な統計解析機能を備え、クロマトグラム（液体クロマトグラフ質量分析計など）やMSスペクトル（直接イ
オン化法質量分析など）の膨大な情報量であっても、習熟度を必要としない操作性を実現し多変量解析を身近な存在にします。

直感的な操作で分析データを統計解析

eMSTAT Solutionのワークフロー

特長

統計解析モードで抽出したマーカーピークを用いて、未知サンプルの判別を行うための判別モデルを作成できます。1ステップ
でモードを切り替えて、統計解析モードで得られた統計データをそのまま判別分析モードで利用することが可能です。

グループの識別をサポートする未知サンプルの判別分析

マーカー探索時に行うサンプルのグループ分けを、登録した性質情報に基づき、さまざまな組み合わせでフレキシブルに
行うことが可能です。

フレキシブルなグループ分けが可能な動的グルーピング機能

データ入力 統計解析 解析結果表示

解析結果データ

・単変量解析   
 （t-検定、U-検定、ANOVA）
・多変量解析
 （PCA、PLS-DA）

・Peak Matrix
・Score/Loading Plot 
・Dendrogram
・Box Plot

・クロマトグラムサマリファイル
・MALDI （txt file）
・DPiMS™ （JCAMP file）
・mzML file

Load Save

統計解析モード 判別分析モード

Peak Matrix Score/Loading Plot モデル生成 判別分析

判別モデルファイル 判別分析結果ファイル

判別モデル作成

・SVM
・Random Forest

・Score
・Score/Loading Plot

Load

Save

Save

判別分析結果表示
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直感的な操作で分析データを統計解析 フレキシブルなグループ分けが可能な動的グルーピング機能

統計解析を適切に行うためには一定の知識が必要であり、導入のハードルが高いという側面があります。この問題を解決する
統計解析ソフトウェアeMSTAT Solutionは、一連の操作を直感的に行えます。統計解析モードでは多変量解析によるサンプル間
の識別と識別に寄与するマーカーピークの抽出、さらに判別分析モードでは未知サンプルの識別を行う判別モデルの作成まで、
多様な解析が可能です。

対象サンプルの属性（原料、反応条件、正常/異常、製造メーカー、種別など）に応じて分類し、それぞれのグループを特徴づけ
るマーカーを探索することがあります。eMSTAT Solutionの動的グルーピング機能は、これまでの分類情報を保持したまま新たな
分類を作成でき有用です。

分析条件
装置：LCMS-8045/8050/8060NX
サンプル：市販ヨーグルト
LC/MS/MSメソッドパッケージ一次代
謝物 Ver. 3に含まれるイオンペアフ
リーLC/MS/MS 法を用い、メタボロー
ム解析において重要となるアミノ酸、
有機酸、ヌクレオシド、ヌクレオチド等
の親水性代謝物に糖類を追加して全
153成分を対象に一斉分析。

Box Plot

統計解析モード

製品毎の分類

判別分析モード

既知の試料のデータ（教師デー
タ）を用いてモデルを作成し、
未知試料の判別分析を行うこと
ができます。
判別モデルを作成し、未知サン
プルデータを読み込むと、デー
タごとに属するグループが示さ
れます。
判別モデルのアルゴリズムは
Support Vector MachineとRandom 
Forestから選択可能です。

各試料を特徴付けている成分を探索するために、
全ての測定値を総合的に取り扱い、その中に存在
する違いを引き出す解析方法、主成分分析（PCA）
を用いると、サンプル間の差を視覚化できます。

Score PlotとLoading Plotから各グループの特徴
に寄与しているピークを選定し、Box Plotにより
グループ間の違いを確認することが可能です。

Score Plot （上左）では、発酵の進み具合に基づい
て明確に分類されています。Loading Plot（上右）
はScore Plotと位置関係が対になっており、各グルー
プの分類に寄与するピーク（クロマトグラムデー
タ：化合物名、MSスペクトルデータ：m/z）を示し
ています。

各グループを特徴づけている成分について、Box 
Plotを使って量的比較できます。
Loading Plotの左下に位置するピークm/z 3421.53
は、ヨーグルトや40 ℃発酵サンプルで特によく検出
されています。一方、右下にあるm/z 3987.96 は未
発酵と牛乳サンプルの強度が高く、発酵が進むにつ
れて減少しています。m/z 3421.53は発酵の進行マー
カー、m/z 3987.96は未発酵マーカーとして使用でき
ることが示唆されています。

ヨーグルトサンプル製品毎に分類し、特徴づけているマーカー化合物を確認

各グループを特徴づけるマーカーの探索

グループ毎に分類後、Peak MatrixのP-value（ 2グループ間はt-検定とU-検定、 3グループ以上の場合はANOVA（分散分析））
を使ってグループ間の差異に寄与する化合物を見つけることができます。p-value(0.05未満）の化合物 Citric acidとLactic acid
に着目すると、それぞれCompany X、Company Yのサンプルにより多く含まれていることがBox Plotで分かります。

動的グルーピング

Lactic acid

Box Plot

Peak Matrix

4つのサンプルに対し、2グループに分類
　Yogurt AとYogurt BをCompany X
　Yogurt CとYogurt DをCompany Y

牛乳
未発酵

4℃発酵

24℃発酵

40℃発酵
ヨーグルト m/z 3421.53

m/z 3987.96

Loading Plot

m/z 3421.53 m/z 3987.96

各種発酵条件のヨーグルト比較（PCA)

未知サンプルデータ
の読み込み

未知サンプルも表示
（白抜き丸）

モデルタイプなど設定し
判別モデル式を作成

Malic acid

Lysine

Disaccharide

γ-Aminobutyric acid

Yogurt A

Yogurt B

Yogurt C

Yogurt D

Loading PlotScore Plot

Company X
Company Y

Score Plot

Score Plot

Citric acid
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合成高分子の劣化判別

牛肉質等級の簡易識別

ポリスチレン（加熱/非加熱）
のMALDIマススペクトルを
多変量解析（PLS-DA）すると、
加熱/非加熱の2群に分かれ
ました（Score Plot）。
2群の差異に影響を及ぼす
ピーク（マーカーピーク）が
どれなのかは、Loading Plot
を使用することにより確認で
きます。

市販されている牛肉（A5、A4和牛およびタスマニアビーフ）の抽出
液をDPiMSシステムで分析し、得られたスペクトルに対して
PLS-DAによる解析を行いました。
3群間のグルーピングはScore Plotにより確認でき、どの代謝物
ピークがグルーピングに影響しているかはLoading Plotにより
確認できます。

DPiMSシステムによる簡便な代謝物分析によって得られた
スペクトルは、eMSTAT Solutionを用いることで簡便に食品
や植物サンプルなどの違いを識別でき、識別に寄与する代
謝物情報のスクリーニングが行えます。

多変量解析によって抽出されたマーカーピークを用いて判別
モデルを作成し、別途取得したポリスチレンのマススペクトル
に対して加熱/非加熱の判別を行った（SVM）ところ、すべて正しく
判別することができました。
分子量の大きい試料を簡便に測定できるMALDIとeMSTAT 
Solutionの組み合わせにより、合成高分子以外でも、タンパク
質、脂質、糖鎖など多様な試料の識別が簡単に行えます。

ポリスチレン（非加熱）

ポリスチレン（加熱）

多変量解析

マススペクトル

Direct Probe Ionization-MSによるマススペクトル

PLS-DAによる解析結果

判別分析

分析条件
装置：MALDI-8020
サンプル：ポリスチレン1,000
　　　　（200 ℃ 2時間加熱/非加熱）
マトリックス：Dithranol
カチオン化剤：AgTFA
サンプル調製：THFに溶解したポリス
チレン（加熱/非加熱）、マトリックス溶
液、カチオン化剤をサンプルプレート
に滴下

牛肉の肥育農家の判別
eMSTAT Solutionは、クロマトグラムデータ、マススペクトル
データ以外の各種データ形式（JCAMP形式、ASCI I形式、
mzML形式など）のデータも読み込み可能です。様々なデー
タを集約して解析でき多角的な評価を支援します。

ブランド牛肉について、総計約600検査項目（ガスクロマトグラフ質量分析計、紫外可視分光光度計、食肉脂質測定装置、
マイクロ波乾燥式水分計、目視評価の各データ）に亘る既知の試料のデータ（教師データ）を使って判別モデルを作成し、
未知試料（農家2）の判別分析を行いました。香気成分としてロースト臭を付与するベンゾチアゾール、一次代謝物として
リノール酸が肥育農家2の特徴的付けに影響を与えていました。さらに、未知試料（農家2）を適切に判別できました。

ガスクロマトグラフ質量分析計 
一次代謝物488成分と香気成分476成分の測定

食肉脂質測定装置 
オレイン酸及び一価不飽和脂肪酸の測定

目視評価 
等級、バラの厚さ、BMS、BFS、BCS等の評価

マイクロ波乾燥式水分計 
粗脂肪含量、粗蛋白含量、水分含量の測定

紫外可視分光光度計
グリコーゲン含有量の測定

分析条件
装置： GCMS-TQ8040 NX
サンプル：食用牛肉
Smart Metabolites Database™ Ver.2を
用いて有機酸、糖、核酸、脂肪酸、アミノ
酸などの一次代謝物500成分を測定。
合わせて、Smart Aroma Databaseを用
いてSPME Arrowにより香気成分約500
成分を測定。

分析条件
装置：DPiMSシステム
サンプル：食用牛肉
イオン化溶液：50 %エタノール水溶液
サンプル調製：50 %エタノール水溶液
中で食用牛肉をホモジナイズし、懸濁
液10 µLをサンプルプレートに滴下
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合成高分子の劣化判別

牛肉質等級の簡易識別

ポリスチレン（加熱/非加熱）
のMALDIマススペクトルを
多変量解析（PLS-DA）すると、
加熱/非加熱の2群に分かれ
ました（Score Plot）。
2群の差異に影響を及ぼす
ピーク（マーカーピーク）が
どれなのかは、Loading Plot
を使用することにより確認で
きます。

市販されている牛肉（A5、A4和牛およびタスマニアビーフ）の抽出
液をDPiMSシステムで分析し、得られたスペクトルに対して
PLS-DAによる解析を行いました。
3群間のグルーピングはScore Plotにより確認でき、どの代謝物
ピークがグルーピングに影響しているかはLoading Plotにより
確認できます。

DPiMSシステムによる簡便な代謝物分析によって得られた
スペクトルは、eMSTAT Solutionを用いることで簡便に食品
や植物サンプルなどの違いを識別でき、識別に寄与する代
謝物情報のスクリーニングが行えます。

多変量解析によって抽出されたマーカーピークを用いて判別
モデルを作成し、別途取得したポリスチレンのマススペクトル
に対して加熱/非加熱の判別を行った（SVM）ところ、すべて正しく
判別することができました。
分子量の大きい試料を簡便に測定できるMALDIとeMSTAT 
Solutionの組み合わせにより、合成高分子以外でも、タンパク
質、脂質、糖鎖など多様な試料の識別が簡単に行えます。

ポリスチレン（非加熱）

ポリスチレン（加熱）

多変量解析

マススペクトル

Direct Probe Ionization-MSによるマススペクトル

PLS-DAによる解析結果

判別分析

分析条件
装置：MALDI-8020
サンプル：ポリスチレン1,000
　　　　（200 ℃ 2時間加熱/非加熱）
マトリックス：Dithranol
カチオン化剤：AgTFA
サンプル調製：THFに溶解したポリス
チレン（加熱/非加熱）、マトリックス溶
液、カチオン化剤をサンプルプレート
に滴下

牛肉の肥育農家の判別
eMSTAT Solutionは、クロマトグラムデータ、マススペクトル
データ以外の各種データ形式（JCAMP形式、ASCI I形式、
mzML形式など）のデータも読み込み可能です。様々なデー
タを集約して解析でき多角的な評価を支援します。

ブランド牛肉について、総計約600検査項目（ガスクロマトグラフ質量分析計、紫外可視分光光度計、食肉脂質測定装置、
マイクロ波乾燥式水分計、目視評価の各データ）に亘る既知の試料のデータ（教師データ）を使って判別モデルを作成し、
未知試料（農家2）の判別分析を行いました。香気成分としてロースト臭を付与するベンゾチアゾール、一次代謝物として
リノール酸が肥育農家2の特徴的付けに影響を与えていました。さらに、未知試料（農家2）を適切に判別できました。

ガスクロマトグラフ質量分析計 
一次代謝物488成分と香気成分476成分の測定

食肉脂質測定装置 
オレイン酸及び一価不飽和脂肪酸の測定

目視評価 
等級、バラの厚さ、BMS、BFS、BCS等の評価

マイクロ波乾燥式水分計 
粗脂肪含量、粗蛋白含量、水分含量の測定

紫外可視分光光度計
グリコーゲン含有量の測定

分析条件
装置： GCMS-TQ8040 NX
サンプル：食用牛肉
Smart Metabolites Database™ Ver.2を
用いて有機酸、糖、核酸、脂肪酸、アミノ
酸などの一次代謝物500成分を測定。
合わせて、Smart Aroma Databaseを用
いてSPME Arrowにより香気成分約500
成分を測定。

分析条件
装置：DPiMSシステム
サンプル：食用牛肉
イオン化溶液：50 %エタノール水溶液
サンプル調製：50 %エタノール水溶液
中で食用牛肉をホモジナイズし、懸濁
液10 µLをサンプルプレートに滴下
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製品情報 価格お問合せ

C146-1042BeM
STA

T Solution

分析データ対応 統計解析ソフトウェア
Statistical Analysis Software for Analytical Instruments

eMSTAT Solution

仕様
項目

解析機能

単変量解析

詳細

t-検定
Mann-WhitneyのU-検定
ANOVA（分散分析）

出力
ピークリスト（txt形式）
解析結果（xlsm形式）
グラフキャプチャー画像

多変量解析 PCA（主成分分析）
PLS-DA

判別分析 Support Vector Machine（SVM）
Random Forest

その他 動的グルーピング

表示機能
多変量解析

Peak Matrix
Box Plot
ROC
AUC
Score/Loading Plot
Dendrogram

判別分析 判別結果（Group、Score）
Score Plotへの未知サンプル点の重畳表示

入出力データ

動作環境

入力

クロマトグラムサマリファイル
ASCII形式ピークリスト
JCAMP形式ピークリスト
mzML形式ピークリスト（Centroid mode、1スキャン/ファイル、データ非圧縮のみ対応）
注：ファイル名は半角英数字のみ対応

OS Windows® 11 Professional 64bit 日本語/英語/中国語 
又はWindows®  10 Professional 64bit 日本語/英語/中国語

LC-MS

Product    >

MALDI-TOF MS

Product    >

GC-MS

Product    >

DPiMS

Product    >

https://www.an.shimadzu.co.jp/products/liquid-chromatograph-mass-spectrometry/index.html
https://www.an.shimadzu.co.jp/products/gas-chromatograph-mass-spectrometry/index.html
https://www.an.shimadzu.co.jp/products/maldi/index.html
https://www.an.shimadzu.co.jp/products/liquid-chromatograph-mass-spectrometry/lc-ms-option/dpims-8060/index.html

