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AQbD対応分析法開発支援ソフトウェア
LabSolutions MDのカタログはこちら▶



移動相及びカラムの
自動スクリーニング

移動相やカラムを自動切換し、

最適な組み合わせを無人で探索

グラジエント条件の
自動最適化機能

設定した分離度のクライテリアを満たす

グラジエント条件を自動探索
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操作性

分析スケジュール作成時、
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得られたクロマトグラムを
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LabSolutions MD
Solution for Method Development and Analytical Quality by Design

LabSolutions MDにより簡単操作で
分析法開発を省力化
LabSolutions MDは、スクリーニングや最適化といった分析法開発の各フェーズにおける最適条件の探索を、簡単操作で実現
します。スクリーニングフェーズでは、移動相やカラムを1クリックで選択し、カラム平衡化も反映した網羅的なスケジュールを
自動生成します。また、最適化フェーズでは、設定した分離度のクライテリアを満たすグラジエント条件を自動探索できます。
勘や経験に基づくことなく、初心者でも簡単に最適な分析条件を探索可能です。

ピークの分離及び保持時間に大きな影響を及ぼす水系移動相のpH、有機系移動相の混合
比率、カラム種類等について、最適な組合せを探索します。

スクリーニングフェーズScreening

Phase

移動相及びカラムスクリーニングの自動化 ────────── P.6 グラジエント条件の自動最適化 ─────────────── P.8

?
移動相候補 カラム候補

水系
移動相

有機系
移動相 カラム

最適な組合せを決定 最適化されたクロマトグラム

グラジエント条件の検討 カラムオーブン温度の検討

＊＊.＊ ℃

流量の検討

＊.＊ mL/min

スクリーニングにより決定した移動相やカラムに対して、ポンプのグラジエント条件、カラム
オーブン温度、流量等の各種LCパラメータを調整し、分離を最適化します。

最適化フェーズOptimization

Phase
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LabSolutions MD
Solution for Method Development and Analytical Quality by Design

スクリーニングに必要な膨大な数のメソッドファイル及び分析スケジュール作成を、下記❶～❹の4つのステップだけで素早く
完了できます。使用する移動相やカラムは1クリックで選択でき、カラム平衡化も反映した網羅的なスケジュールが自動で生成
されるため、作業の効率化だけでなく、ミスの低減も可能です。

移動相/カラムスクリーニング用の分析スケジュールを簡単に作成&実行移動相/カラムスクリーニング用の分析スケジュールを簡単に作成&実行移動相/カラムスクリーニング用の分析スケジュールを簡単に作成&実行

❶

❷

❸

❹

❶移動相を選択　　　▲

❷カラムを選択　　　▲

❸サンプル情報を入力　　　▲

❹分析スケジュール作成

カラム

オートサンプラー

ポンプ

カラムオーブン

ポンプ

検出器

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

カラム切換バルブ

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

切換バルブによる移動相及びカラムの自動切換

ポンプ及びカラムオーブンに切換バルブを搭載することで、複数種の移動相及びカラムを自動切換し、スクリーニングを自動化
します。移動相やカラムの手動での付替え作業が不要になります。

移動相/カラムの自動切換による分析の自動化

 移動相ブレンディング機能による移動相の自動調製

48 %（リン酸水）

52 %（リン酸二水素ナトリウム）

50 %（アセトニトリル）

50 %（メタノール)

0 %（リン酸水素二ナトリウム）

任意のpHのリン酸緩衝液の自動調製例

任意の有機溶媒比率の自動調製例

0 %

0 %

0 %

ポンプ

ポンプ

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

評価値により最適条件を
上からランキング表示

評価値が高いクロマトグラムと低いクロマトグラムの比較

uV (x1,000,000)

2.0

1.5

1.0

0.5

0.0

0.0 2.5 5.0 7.5 10.0 min

高評価クロマトグラム

低評価クロマトグラム

移動相とカラムの最適な組み合わせ

移動相ブレンディング機能は、あらかじめ用意した数種の移動相のみで、 水系移動相のpHや有機系移動相の混合比率を任意に
変更し自動調製可能です。手動での調製作業の負担を大幅に削減するだけでなく、調製ミスも防げます。

移動相ブレンディング機能による移動相の自動調製移動相ブレンディング機能による移動相の自動調製移動相ブレンディング機能による移動相の自動調製
スクリーニングでは検討した条件の数だけクロマトグラムが得られるため、どの条件が最適かを評価する必要があります。
クロマトグラムを全て人が確認して精査すると多くの手間が発生します。LabSolutions MDでは、各分析条件での分離の状態を
以下の式１を用いて定量的に評価を行うことで、素早く簡単に最適な移動相及びカラムの組み合わせを探し出すことができます。
E＝P×（R1＋R2＋…RP-1）…（式1）
評価値（E）はピーク検出数（P）と分離度（R）の和を用いて算出されます。

膨大な数のデータの中から簡単に最適条件を抽出膨大な数のデータの中から簡単に最適条件を抽出膨大な数のデータの中から簡単に最適条件を抽出

Screening

Phase 移動相及びカラムスクリーニングの自動化
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LabSolutions MD
Solution for Method Development and Analytical Quality by Design

LabSolutions MDは、グラジエント条件の自動最適化のための独自のAIアルゴリズムを搭載しており、分離度のクライテリアを
設定することで、これを満たすグラジエント条件の探索を自動化します。通常のメソッド開発ワークフローでは、分析スケ
ジュールの作成やデータ解析においては、「人」による介入が必要です。一方、本機能は分析で得られたデータを基に次のグラジ
エント条件を自動生成し登録します。初期設定以降は、「人」の介入をなくして、無人でグラジエント条件の探索を可能とする
ため、作業の大幅な省力化が見込めます。

独自のAIアルゴリズムに基づくグラジエント条件の自動最適化独自のAIアルゴリズムに基づくグラジエント条件の自動最適化独自のAIアルゴリズムに基づくグラジエント条件の自動最適化

分離度のクライテリアの設定

分離度の
クライテリアを設定

初期分析条件及び分離度のクライテリアの設定をすることで、クライテリアを満たすグラジエント条件を自動探索できます。
AIにより自動探索が行われるため、クロマトグラフィーに対する経験の有無によらず誰でも簡単に条件探索が可能です。

分離度のクライテリアを満たすグラジエント条件を自動探索分離度のクライテリアを満たすグラジエント条件を自動探索分離度のクライテリアを満たすグラジエント条件を自動探索

Optimization

Phase グラジエント条件の自動最適化

グラジエント条件の自動最適化においては、最終
的に探索された条件に加えて、探索の過程で得ら
れた各クロマトグラム及びグラジエント条件も
保存されるため、分離検討の知見としての活用も
可能です。また、これらの結果をまとめたレポート
出力にも対応しています（右図）。

AIによるグラジエント条件の自動探索（カテキン類及びテアフラビン類）

■通常のグラジエント条件最適化のワークフロー

分析スケジュール作成
（30分程度）

分析スケジュール作成
（30分程度）

データ
解析分 析 データ

解析
条件
確定分 析

人による介入 人による介入 人による介入

■LabSolutions MDによるグラジエント条件最適化のワークフロー

補正分析条件探索初期分析 条件
確定

初期設定
（10分）

初期分析条件及び分離度の
クライテリアを設定

AIによる繰り返し分析にて無人で条件探索

LabSolutions MDは、グラジエント条件の自動最適化機能以外にも、カラムオーブン温度や流量を網羅的に検証する分析
スケジュールの効率的な作成を支援します。例えばカラムオーブン温度に関しては、下図のように中心値（40 ℃）とステップ幅
（5 ℃刻み）とステップ数（40 ℃を中心として上下に1ステップずつ）を入力するだけで、カラム平衡化も反映したスケジュール
が自動生成されるため、分析スケジュール作成の効率化が可能です。

クライテリアを満たす
グラジエント条件を自動探索初期分析条件の設定

移動相

＊＊.＊ ℃ ＊.＊ mL/min

オーブン温度 流 量

カラム

テクニカルレポートはこちら▶

グラジエント条件の自動最適化には全ピーク分離モードと指定ピーク分離モードがあり、目的に応じて使い分けることが可能です。

用途に応じて最適化モードを選択可能用途に応じて最適化モードを選択可能用途に応じて最適化モードを選択可能

B.Conc

- 0

- 20

- 40

- 60

- 80

- 100 %

B.Conc

- 0

- 20

- 40

- 60

- 80

- 100 %

B.Conc

- 0

- 20

- 40

- 60

- 80

- 100 %

B.Conc

- 0

- 20

- 40

- 60

- 80

- 100 %

G1 C1

C2
C3 C5 C6 C7 C8

C9 C10

T1 T2

C4

分離不十分

初期分析

補正分析1

補正分析2

補正分析3
（条件の確定）

分離不十分

分離改善
(Rs3.8) 分離改善

(Rs1.9)

2 4 6 8 min0

AIによるグラジエント条件の自動探索（カテキン類及びテアフラビン類）

補正分析1

補正分析2
（条件の確定）

B.Conc

B.Conc

B.Conc
類縁物質主成分 初期分析

分離不十分

分離改善
(Rs3.1)

min1197

100 %

80

60

40

100 %

80

60

40

40

60

80

100 %

AIによるグラジエント条件の自動探索（医薬品モンテルカスト）

全ピーク分離モード 指定ピーク分離モード NEW

検出される全てのピークが設定したクライテリアの分離度を
満たす条件を探索します。全てのピークの分離が求められる
場合に使用します。

任意のピークが設定したクライテリアの分離度を満たす
条件を探索します。例えば、主成分とその類縁物質といった
特定のピークに対する分離が求められる場合に使用します。

アプリケーションニュースはこちら▶

アプリケーションニュースはこちら▶

https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/technical/technical_reports/21944/c190-0577.pdf
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エント条件を自動生成し登録します。初期設定以降は、「人」の介入をなくして、無人でグラジエント条件の探索を可能とする
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分離度のクライテリアの設定
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10 11

LabSolutions MD
Solution for Method Development and Analytical Quality by Design

LabSolutions MDはNexeraシリーズ、i-Series及びSFC（超臨界流体クロマトグラフィー）に対応しています。すべてのLC検出器
（UV、PDA、RID、RF、ELSD、AD）に対応しており、PDAやシングルMSを組み合わせることで、より正確な解析が可能になります。

豊富なシステム構成に対応

i-Series
最大耐圧70 MPaを有する一体型LCシステムであり、省スペース、低コストを実現します。

Nexera UC
UHPLC / SFC切換システム
1つのシステムにて、LC及びSFCを自動切換することで、複数の分離モードで最適分離条件を効率的に探索可能です。
また、SFC分析においては、最大7液までのモディファイアーの自動切換に対応しています。

Nexera™ シリーズ
最大耐圧130 MPaを有する超高速液体クロマトグラフであり、8種類の移動相と12種類のカラムを用いた最大192
（4×4×12）通りの組み合わせに対応しています。

オートサンプラー

カラム切換
バルブ

ポンプ

検出器

カラムオーブン

液体CO2
ボンベ

シャットオフ
バルブ

ポンプ A
（CO2用）

ポンプ B

ポンプ C

移動相（水系、緩衝液）

オートサンプラ―

カラムオーブン-A

UHPLC用カラム

カラム切換
バルブ

流路切換
バルブ

マニホールド

SFC用カラム

カラムオーブン-B

検出器 背圧制御弁

移動相（有機溶媒系）

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

移動相切換バルブ
（ポンプ外に設置）

カラム

オートサンプラー

ポンプ

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

移動相切換バルブ
（ポンプに内蔵）

カラムオーブン

ポンプ

カラム切換バルブ

検出器

AIアルゴリズムによる
グラジエント条件の自動最適化
─機能性成分一斉分析の
LCメソッド開発への適用─

AIアルゴリズムによる
グラジエント条件の自動最適化
─不純物分析への適用─

AIアルゴリズムによる
カラムスクリーニング及び

グラジエント条件の自動最適化

AIを用いたグラジエント条件の
自動最適化

LabSolutions MDのアプリケーション一覧

LCMS-2050との組み合わせでラボの生産性をさらに向上
LCMS-2050は、広いマスレンジ（m/z 2~2,000）、最短6分のクイックスタート、工具不要の
イージーメンテナンスなど、LCの検出器としての使いやすさに革新をもたらす技術を満載
したシングル四重極MSです。LCユニットとの積み重ね
が可能なため、MS増設時の省スペース化に貢献します。 LCMS-2050の

カタログはこちら▶

データベース一元管理によるデータインテグリティ対応
一連の分析で得られる実験計画ファイル、メソッドファイル、バッチファイル、データファイル、レポートは、LabSolutionsのデータ
ベース内で管理されるため、データインテグリティも担保します。実験計画の生成、分析の実行、デザインスペースによる解析を
通した一連の分析法開発にシームレスに対応するため、ファイルのインポート/エクスポート等の煩わしい作業は一切発生しません。

LabSolutions データベース内

実験計画 デザインスペース

分析法開発レポート

Step3.デザインスペース構築&レポート化Step1.実験計画作成

PDF

クロマトグラム その他レポート
・分散分析
・統計情報

Step2.分析の実行

データファイルバッチ
ファイル

実験計画
ファイル

メソッド
ファイル

逆相分析メソッド開発用カラムキット
同じC18（ODS）カラムといっても分離特性はさまざまであり、当社LCカラムのShim-pack™シリーズにも多様なC18カラムが
ラインアップされています。カラムスクリーニングのための候補カラムを選ぶ際に悩まれる場合もあるため、分離特性の異なる
カラムをあらかじめキット化しました。これらのカラムキットは逆相分析法開発用途向けで、LabSolutions MDと組み合わ
せることで効率的なカラム選定に役立てていただけます。

カタログはこちら▶

◎
〇
〇
◎

UHPLC (LC-MS)

◎
〇
〇
◎

HPLC (LC-MS)

◎
◎
◎
〇

UHPLC

◎
◎
◎
◎
〇

HPLC

①L1キット for HPLC

②L1キット for HPLC / UHPLC (LC-MS)

③Maximum Selectivity RP キット for HPLC / UHPLC Type A

④Maximum Selectivity RP キット for HPLC / UHPLC Type B

⑤Maximum Selectivity RP キット for HPLC / UHPLC (LC-MS)

名称
C18のみ

C18のみ

※ これらカラムキットはすべての分析において最適な分離を保証するものではありません ◎：最適　〇：利用可能
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LCMS-2050との組み合わせでラボの生産性をさらに向上
LCMS-2050は、広いマスレンジ（m/z 2~2,000）、最短6分のクイックスタート、工具不要の
イージーメンテナンスなど、LCの検出器としての使いやすさに革新をもたらす技術を満載
したシングル四重極MSです。LCユニットとの積み重ね
が可能なため、MS増設時の省スペース化に貢献します。 LCMS-2050の

カタログはこちら▶

データベース一元管理によるデータインテグリティ対応
一連の分析で得られる実験計画ファイル、メソッドファイル、バッチファイル、データファイル、レポートは、LabSolutionsのデータ
ベース内で管理されるため、データインテグリティも担保します。実験計画の生成、分析の実行、デザインスペースによる解析を
通した一連の分析法開発にシームレスに対応するため、ファイルのインポート/エクスポート等の煩わしい作業は一切発生しません。

LabSolutions データベース内

実験計画 デザインスペース

分析法開発レポート

Step3.デザインスペース構築&レポート化Step1.実験計画作成
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Step2.分析の実行

データファイルバッチ
ファイル

実験計画
ファイル

メソッド
ファイル

逆相分析メソッド開発用カラムキット
同じC18（ODS）カラムといっても分離特性はさまざまであり、当社LCカラムのShim-pack™シリーズにも多様なC18カラムが
ラインアップされています。カラムスクリーニングのための候補カラムを選ぶ際に悩まれる場合もあるため、分離特性の異なる
カラムをあらかじめキット化しました。これらのカラムキットは逆相分析法開発用途向けで、LabSolutions MDと組み合わ
せることで効率的なカラム選定に役立てていただけます。

カタログはこちら▶
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〇
〇
◎

UHPLC (LC-MS)

◎
〇
〇
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※ これらカラムキットはすべての分析において最適な分離を保証するものではありません ◎：最適　〇：利用可能

https://www.an.shimadzu.co.jp/member/access.html?file=/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/brochures/20435/c146-2256.pdf
https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/brochures/22638/c190-0579.pdf
https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/technical/technical_reports/21944/c190-0577.pdf
https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/applications/application_note/22346/an_01-00664-jp.pdf
https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/applications/application_note/24331/an_01-00767-jp.pdf
https://www.an.shimadzu.co.jp/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/applications/application_note/24329/an_01-00778-jp.pdf
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製品情報 価格お問合せ

分析法開発支援ソフトウェア
Solution for Efficient Method Development

簡単操作で分析法開発を省力化する
LabSolutions MD

LabSolutions MDパッケージ内容

Method Development Solution ライセンスセット

インストールCD（電子版オペレーションガイド・技術解説）

AQbD対応分析法開発支援ソフトウェア
LabSolutions MDのカタログはこちら▶

https://www.an.shimadzu.co.jp/member/access.html?file=/sites/an.shimadzu.co.jp/files/pim/pim_document_file/an_jp/brochures/20414/c190-0548.pdf

