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製造管理を⼿早く簡単に︕
MALDI-TOF MSで解析から
スクリーニングまでをトータルサポート
株式会社島津製作所分析計測事業部
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こういうところで悩んでいませんか︖

分析

解析

・良品、不良品を簡単に判別したい。
・判別モデルを作るのは難しそう。
・不良品で共通する特徴を簡単に探したい。

・操作が簡単な装置で測定したい。
・幅広い質量範囲を分析したい。
・前処理に時間をかけたくない。
・サンプル分⼦を壊さずに質量分析をしたい。
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こういうところで悩んでいませんか︖

分析

解析

・良品、不良品を簡単に判別したい。
・判別モデルを作るのは難しそう。
・不良品で共通する特徴を簡単に探したい。

・操作が簡単な装置で測定したい。
・幅広い質量範囲を分析したい。
・前処理に時間をかけたくない。
・サンプル分⼦を壊さずに質量分析をしたい。

それならMALDI-8020で、簡単・迅速・⼤量に分析︕

eMSTAT SolutionTMで、簡単に作れます︕

4

MALDI-8020とeMSTAT Solutionでできること

測定

⇒不良品の判別

前処理完
成
品
や
原
料
等
の
サ
ン
プ
ル

製造管理に必要な情報を、簡単に⼿早く⼊⼿できます︕

解析

原料

中間体

完成品

⇒プロセス管理

OK

NG
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MALDI-8020とeMSTAT Solutionによる
スクリーニング＆解析ワークフロー

MALDI-8020にて分析

“多変量解析モード”で
サンプル間の違いを解析

“判別分析モード”で
判別モデルを作成、
測定した未知試料を判別分析

①分析

②多変量分析

③モデル作成

④判別分析

“動的グルーピング機能”を
使って、不良品解析を
簡単に実施

6

卓上型MALDI-TOF MS MALDI-8020

MALDI-8020の特⻑

コンパクトかつ⾼い静⾳性

容易かつローコストなメンテナンス性

簡便な操作性の分析ソフトウェア

⽤途に合わせた管理が可能
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簡便な操作性の分析ソフトウェア

7

MALDI SolutionsTMの特⻑
・直感的な操作感
・測定パラメータ／波形処理パラメータ等を保存可能
・MSスペクトルの画像データを簡単に編集可能

MALDI-TOF MSの特⻑

• MSなら１~数⼗万、 MS/MSなら１~数万

広い質量範囲

• 多少汚いサンプルでもマトリックスと混ぜるだけで測定準備完了

簡単な前処理

• ⼤きな分⼦もそのままの⼤きさで測定可能

ソフトなイオン化

• 1サンプル当たり2〜3分で測定完了

短い測定時間

8
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特⻑1︓広い分⼦量範囲

サンプルの分⼦量を1価で確認できる。

9

抗体のマススペクトル
(m/z 20,000〜150,000)

アプリケーションニュースNo. 86より 抗体サンプルは東京⼤学⼤学院薬学系研究科有機合成化学教室のご厚意にてご提供いただきました。

サンプルプレート

M

マトリックス

m

m

m m
m

M

サンプル分⼦

サンプルとマトリクスを混ぜて、乾燥させるだけ

サンプルの種類 マトリックス例
ペプチド
タンパク質

CHCA
シナピン酸等

ポリマー ジスラノール等
核酸 HPA等
糖鎖 DHB等

特⻑2︓簡単な前処理

サンプル前処理はとても簡単
 培養物（菌体コロニー、細胞培地上清）
 TFA等で溶解したポリマー
 反応液（酵素消化物、抽出物）

そのまま
or

遠⼼をして浮遊物を除く
10
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MALDI-8020とeMSTAT Solutionによる
スクリーニング＆解析ワークフロー

MALDI-8020にて分析

“多変量解析モード”で
サンプル間の違いを解析

“判別分析モード”で
判別モデルを作成、
測定した未知試料を判別分析

①分析

②多変量分析

③モデル作成

④判別分析

“動的グルーピング機能を
使って、不良品解析を
簡単に実施

eMSTAT Solutionの特⻑

12

多変量解析モードの特⻑
・数パラメータを選択するだけで簡単に多変量解析
・マーカーピークを探しやすいインターフェース
・グルーピングの変更も容易

3つの条件を
選択するだけ
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判別解析モードの特⻑
・多変量解析のデータを元に、判別分析モデルを構築可能
・設定するべきパラメータは4つだけ
・判定結果がScore Plotにプロットされ、視覚的に確認しやすい

eMSTAT Solutionの特⻑

14

MALDI-8020とeMSTAT Solutionによる
スクリーニング＆解析ワークフロー

MALDI-8020にて分析

“多変量解析モード”で
サンプル間の違いを解析

“判別分析モード”で
判別モデルを作成、
測定した未知試料を判別分析

①分析

②多変量分析

③モデル作成

④判別分析

“動的グルーピング機能を
使って、不良品解析を
簡単に実施
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ヨーグルトの発酵管理

直前に調製 4℃ 24℃ 40℃

Aヨーグルト(⽜乳) 液状 液状 液状 半固形

Bヨーグルト(⾖乳) 液状 液状 半固形 半固形

Cヨーグルト(⽜乳) 液状 液状 液状 半固形

サンプルの作成
3種類のヨーグルト（⽜乳ヨーグルト2種、⾖乳ヨーグルト1種）と
⽜乳を1:9の割合で混合し、各温度で発酵させました。
各サンプルの発酵後の性状

今回は上記サンプルデータを⽤いて、以下3点の機能について説明します。
機能①Aヨーグルトの発酵度合の“多変量解析”
機能②AおよびCヨーグルトの”判別分析”
機能③”動的グルーピング”による新規グルーピングの作成

※各条件3サンプルずつ調製、1サンプルにつき2ウェル測定。合計6データを取得しました。

16

サンプルの前処理

各サンプルを 0.1% トリフルオロ酢酸で10倍に希釈

サンプルプレート上に0.5 uL滴下

軽く乾燥させたサンプルにマトリックス(CHCA)を滴下

乾燥

わずか4ステップでサンプルの前処理が完了。
1サンプル当たりの作業時間は約3分︕
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機能①Aヨーグルトの発酵度合の“多変量解析”

Aヨーグルトで発酵させたサンプルを⽤いて、温度の違いによる発⾏度合いの変化を解析

18

Aヨーグルトで発酵させたサンプルを⽤いて、温度の違いによる発⾏度合いの変化を解析

各サンプルの
プロットカラー

Aヨーグルト

⽜乳

⽜乳とAの
混合液

4℃発酵

24℃発酵

40℃発酵

発酵の進⾏度

m/z 3255.51
m/z 3987.96

発酵の進⾏度

機能①Aヨーグルトの発酵度合の“多変量解析”
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発酵前のサンプルに特徴的なピークを探すことができました。

19

各サンプルのプロットカラー
Aヨーグルト

⽜乳
⽜乳とAの混合液

4℃発酵
24℃発酵
40℃発酵

m/z 3255.51 m/z 3987.96

機能①Aヨーグルトの発酵度合の“多変量解析”

20

機能②AおよびCヨーグルトの“判別分析”
多変量解析モードで各ヨーグルト種による発酵終了時の違いを解析

各サンプルの
プロットカラー
Aヨーグルト
⽜乳
⽜乳とAの混合液
A_4℃発酵
A_24℃発酵
A_40℃発酵
Cヨーグルト
⽜乳とCの混合液
C_4℃発酵
C_24℃発酵
C_40℃発酵

発酵の進⾏度 発酵の進⾏度

発酵の進⾏とともに、ヨーグルト種間のグルーピングの距離が離れることが分かった。
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多変量解析モードで使⽤したデータを⽤いて判別分析のモデルを作成します。

機能②AおよびCヨーグルトの“判別分析”

22

モデル作成に必要な条件を設定します。

判別する各グループ
Aヨーグルト
⽜乳
⽜乳とAの混合液
A_4℃発酵
A_24℃発酵
A_40℃発酵
Cヨーグルト
⽜乳とCの混合液
C_4℃発酵
C_24℃発酵
C_40℃発酵

機能②AおよびCヨーグルトの“判別分析”
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ヨーグルト種の違いと発酵の進⾏度の違いを判別することができました。

未知サンプルが Score Potting上の
どこにプロットされるのかを確認
できます。

機能②AおよびCヨーグルトの“判別分析”

24

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成

・結果のScoreが低い。
・プロットされている位置も
判別されているグループと遠い／
他のグループの⽅が近い。

これまでにないサンプルグループとして
登録する必要が出てきた。

未知サンプル

Bヨーグルトで発酵したものを、未知サンプルとして作成したモデルで判別。
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Bヨーグルト(⾖乳ヨーグルト)で発酵させたサンプルのデータも⼀緒に解析

各サンプルの
プロットカラー
Aヨーグルト
⽜乳
⽜乳とAの混合液
A_4℃発酵
A_24℃発酵
A_40℃発酵
Cヨーグルト
⽜乳とCの混合液
C_4℃発酵
C_24℃発酵
C_40℃発酵
⽜乳とBの混合液
B_4℃発酵
B_24℃発酵
B_40℃発酵 AC(⽜乳ヨーグルト)とB(⾖乳ヨーグルト)の違いが分かりにくい

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成

26

ヨーグルト種と培養温度によってグルーピングされた情報を保持したまま、
別のグルーピングを作成できます。

各グループがどのような要素を
持っているのか、+/-で選択。
今回はACとBの特⻑を探したいため、
A,Cを使⽤したサンプルはACの欄に+を
Bを使⽤したサンプルはBの欄に+を⼊れた。

新しいグループ名とその要素を指定

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成
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新しいグルーピングに置きなおすことができました。

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成

28

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成
ACヨーグルトとBヨーグルト間で特⻑が異なるピークを探すことができました。
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新しいグルーピングでの判別モデルを作成し、判別分析を⾏いました。

スコアが改善され、⾖乳ヨーグルトと
⽜乳ヨーグルトを分けられるような
判別モデルを作成できました。

機能③“動的グルーピング”による
新規グルーピングの作成

30

MALDI-8020とeMSTAT Solutionでできること

測定

⇒不良品の判別

前処理完
成
品
や
原
料
等
の
サ
ン
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ル

製造管理に必要な情報を、簡単に⼿早く⼊⼿できます︕
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