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Abstract:
内分泌かく乱物質は、生物のホルモン受容体と結合することによりホルモンバランスを崩させ、生体に障害や有害な影響を引き起こし

ます。特に女性ホルモン（エストロゲン）受容体と結合する化学物質の生物への影響が懸念されており、近年、そのような化学物質を分
析する必要性が高まっています。本テクニカルレポートでは、精密質量によるMSn 測定が可能な LCMS-IT-TOF を用いたエストロゲン活性
をもつ内分泌かく乱物質のスペクトルライブラリをご紹介します。
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1. はじめに
私たちは、多くの化学物質の恩恵を受けながら生活しています。

しかし、環境中に存在する化学物質の中には、生物のホルモン受
容体と結合することで、ホルモンバランスを乱す化学物質（内分
泌かく乱物質）が存在します。内分泌かく乱物質（いわゆる環境ホ
ルモン）とは、「環境中に存在する化学物質のうち、内分泌系に影
響を及ぼすことにより、生体に障害や有害な影響を引き起こす外
因性の化学物質」と定義されています。近年、内分泌かく乱物質
の内、特に女性ホルモン（エストロゲン）受容体と結合する化学
物質の生物への影響が懸念されており、エストロゲン活性をもつ
化学物質の分析が求められています。

本テクニカルレポートでは、精密質量によるMSn 測定が可能な
LCMS-IT-TOFを用いたエストロゲン活性をもつ内分泌かく乱物質
のスペクトルライブラリをご紹介します。本スペクトルライブラリ
を用いることで、簡便かつ高精度でエストロゲン活性をもつ内分
泌かく乱物質の同定が可能となります。また、本スペクトルライブ
ラリには、エストロゲン活性データが登録されているため、同定さ
れた内分泌かく乱物質のエストロゲン活性データも確認できます。

2. LCMS-IT-TOF
LCMS-IT-TOF（Fig. 1）は、高速液体クロマトグラフとイオントラッ

プ型質量分析計（IT）および飛行時間型質量分析計（TOF）を結合
させた高速液体クロマトグラフ質量分析計です。IT によるMSn 能
力と、TOF による高分解能・精密質量測定の能力を兼ね備え、従
来型の LC/MS/MSでは不可能であった MSn における精密質量分
析が可能です。構造解析用ハイブリッド質量分析計として最高水
準の高速マススペクトル測定性能と正負イオン高速切換が、1 回
の測定で得られる情報を大きく増やし、より信頼性の高い構造解
析が可能となります。また、MSnの測定結果をライブラリに登録し、
プリカーサ情報や精密マススペクトルの情報からライブラリ検索
機能を使用することで、簡便かつ高精度に化学物質を同定するこ
とができます。

5. 結論
MSn における高分解能・精密質量測定が可能な LCMS-IT-TOFと

エストロゲン活性をもつ内分泌かく乱物質のスペクトルライブラリ
を使用することで、簡便かつ高精度にエストロゲン活性をもつ内
分泌かく乱物質の同定が可能となりました。また、同定された内
分泌かく乱物質の化合物情報から、内分泌かく乱物質のエストロ
ゲン活性データや化学物質の詳細情報を迅速に確認することもで
きます。

ライブラリ検索機能を使用することで、検出された化学物質
の MSn スペクトル の 情 報と登 録 MSn スペクトル の 情 報 から、
化合物を同定することが可能です。Fig. 4では、検出された化学
物 質 の MS3 ス ペ クト ル か らラ イブ ラリ検 索 機 能 を 利 用し、
Tetrachlorobisphenol Aを同定した結果を示します。MS3スペクト

ルを利用することで、MS/MS 分析よりも高精度な同定が可能とな
ります。また、同定された化合物の化合物情報から、内分泌かく乱
物質のエストロゲン活性データと化学物質の詳細情報を迅速に確
認することも可能です。

Fig. 1 高速液体クロマトグラフ質量分析計 LCMS-IT-TOF

Fig. 4 ライブラリ検索結果
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3. エストロゲン活性データ
本ライブラリには、国立研究開発法人 国立環境研究所によって

評価された 75 化合物のエストロゲン活性データ（hERα）および
それぞれの化合物のエストロゲン活性情報をまとめた国立環境研
究所のデータベースへのリンクが登録されています。エストロゲン
活性試験では、酵母ツーハイブリッドシステムにより、酵母（Y190
株）にヒトエストロゲン受容体遺伝子とコアクチベーター（TIF2）
の発現プラスミドおよびβ-ガラクトシダーゼ発現系レポータープ
ラスミドを組み込んだ組み換え酵母を用いて実施しました。エスト
ロゲン活性試験などの詳細は、国立環境研究所のホームページ

（http://www.nies.go.jp/archiv-edc/estrogen/index.html）をご参
照ください。

4. 内分泌かく乱物質スペクトルライブラリ
本内分泌かく乱物質スペクトルライブラリには、75 化合物、194

の MSnスペクトルが登録されています。Table 1 に、登録されてい
る75 化合物と登録 MSnスペクトル数の一覧を示します。75 化合物
の内、MS2スペクトルまで登録されている化合物は 31 種類、MS3

スペクトルまで登録されている化合物は44種類あります。Fig. 2に、
Tetrachlorobisphenol A の MSnスペクトルを示します。MS3スペク
トルにより、高精度の化合物同定が可能となります。

本スペクトルライブラリには、MSnスペクトル以外の情報として、
Fig. 3 に示すような CAS 番号、理論分子量、組成式等の情報も登
録されています。また、国立環境研究所によって評価されたエス
トロゲン活性データおよび国立環境研究所のデータベースへのリ
ンクも登録されています。

Fig. 2 Tetrachlorobisphenol A の MSnスペクトル

Fig. 3 登録された内分泌かく乱物質ライブラリ

Table 1　ライブラリに登録されている化合物一覧
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MSn における高分解能・精密質量測定が可能な LCMS-IT-TOFと

エストロゲン活性をもつ内分泌かく乱物質のスペクトルライブラリ
を使用することで、簡便かつ高精度にエストロゲン活性をもつ内
分泌かく乱物質の同定が可能となりました。また、同定された内
分泌かく乱物質の化合物情報から、内分泌かく乱物質のエストロ
ゲン活性データや化学物質の詳細情報を迅速に確認することもで
きます。

ライブラリ検索機能を使用することで、検出された化学物質
の MSn スペクトル の 情 報と登 録 MSn スペクトル の 情 報 から、
化合物を同定することが可能です。Fig. 4では、検出された化学
物 質 の MS3 ス ペ クト ル か らラ イブ ラリ検 索 機 能 を 利 用し、
Tetrachlorobisphenol Aを同定した結果を示します。MS3スペクト

ルを利用することで、MS/MS 分析よりも高精度な同定が可能とな
ります。また、同定された化合物の化合物情報から、内分泌かく乱
物質のエストロゲン活性データと化学物質の詳細情報を迅速に確
認することも可能です。

Fig. 1 高速液体クロマトグラフ質量分析計 LCMS-IT-TOF

Fig. 4 ライブラリ検索結果

・ エストロゲン活性データ
・ 国立環境研究所データベース
 へのリンク
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