
 

  

 

 

 

 

 

 

 

はじめに 

質量分析装置により取得したデータには、質

量電荷比（質量・構造情報）・溶出時間・強度

（ピーク面積）の情報が含まれており、これら

が 1 回の分析で得られます。さらに、研究開発

における評価や品質管理において質量分析装

置を利用すると、大量の測定データが得られま

す。これらを活かすためには統計処理により、

各サンプルに含まれる特徴的な成分を抽出す

ることが重要になります。特に、良品・不良品

判定などのサンプル間比較では、2 群比較や多

変量解析（主成分分析）といった、多数のデー

タ・変数を横断的に解釈し、「差」を生む変数

の組み合わせを決定する操作が重要になりま

す。本テクニカルシートでは、市販茶サンプル

の解析例を紹介します。 

 

サンプルおよび測定条件 

市販ティーバッグの緑茶、紅茶、麦茶をサン

プルとして使用しました。ティーバッグから取

り出した茶葉 0.5 gをそれぞれ 3つずつ計量し、

50 mL の湯（98ºC）で 3 分間抽出しました。放

冷、遠心分離して得られた上清を 10 倍希釈し、

フィルター濾過して測定に使用しました。 

茶サンプル中の成分は ODS カラムを用いた

HPLC（移動相: 0.1%ギ酸水溶液とアセトニトリ

ルのグラジエント）により分離しました。イオ

ン 化 は エ レ ク ト ロ ス プ レ ー イ オ ン 化 法

（Agilent Jet Stream イオン源）により行い、

質量分析装置で検出しました。 
 

測定結果 

マススペクトル（MS）モードで取得したトー

タルイオンクロマトグラム（TIC）を図 1 に示し

ます。TIC で各サンプルの傾向を把握すること

はできますが、サンプルに特徴的な成分やその

情報を抽出するには、解析ソフトウエアを用い

てデータ処理する必要があります。 

 

 

 

図 1 ポジティブイオンモードで測定して得られた 
各サンプル群の TIC 

 

データの前処理 

 測定データに含まれる成分の情報を取得す

るため、化合物ピーク予測アルゴリズムを用い

てピーク抽出を行いました。測定データを同一

条件で処理したところ、本実験では 400 成分が

予測・抽出されました。 

 抽出された成分には、再現性の悪い成分など、

ノイズとなる情報が含まれています。ノイズを

残したまま解析を進めると、各サンプル群に特

徴的でない成分を選抜する危険性があります。

そこで、「サンプル群の〇〇%に含まれる成分の

み残す」などの条件を指定し、データのフィル

タリングを行います。さらに、異常値・外れ値

の除去や統計処理を行い、サンプル群の差が有

意になる「特徴的な成分」を選抜します。本測

定データに対し、「最低 1 グループで 100%出現

し、変動係数が 25%以下、統計的に有意な差が

ある」という条件で選抜を行った結果、ピーク

抽出された 400 成分から、グループ間で差が有

意な 55 成分が選抜されました（図 2）。 

図 2 選抜された成分のプロファイルプロット 

Y 軸は存在量比に、折れ線は成分の増減に対応します。 
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2 群間比較（Scatter Plot） 

Scatter Plot でのデータ表示により、2 群間

の比較がシンプルに行えます。このプロットに

より、X 軸成分に特徴的なものほど右下に、Y 軸

成分に特徴的なものほど左上にプロットされ

ます。なお、比較したサンプル間で差のない成

分は、対角線上にプロットされます。例として、

X 軸を緑茶、Y 軸を麦茶として Scatter Plot を

行った結果を図 3 に示します。図 3 では、対角

線および、両群で 10 倍以上の増減を示す線を

表示しています。Scatter Plot の結果、図 3 中

赤丸のプロット（m/z 633.1430）は緑茶に特徴

的な成分だと分かります。このように、Scatter 

Plotを行うことで 2つのサンプルで差がある成

分を絞り込むことができます。構造情報を取得

する成分の絞り込みにも有効な為、不純物推定

などでも活用できます。 

図 3 Scatter Plot による 2 群間の比較例 

 

主成分分析 

 多変量解析の 1 つである主成分分析はグルー

プ間の傾向をとらえるツールです。サンプル同

士の「差」ができるだけ大きくなるような新た

な指標（主成分）を設定し、サンプルが持つ情

報を要約します。主成分の軸との相関を示す、

数学的に算出される値（主成分スコア）でサン

プル群に固有の範囲が与えられます。そのため、

未知サンプルの主成分スコアを算出すること

で、属する群や傾向を把握できます 1)。 

 例として、茶サンプルの主成分分析および未

知サンプルの推定結果を示します。「データの

前処理」の項で選抜された 55 成分に対し、部分

的最小二乗回帰（PLS 回帰）アルゴリズムに従っ

て第一主成分、第二主成分を設定しました。X 軸

に第一主成分、Y 軸に第二主成分をとり、各主

成分スコアに従ってプロットしました（図 4）。

緑茶、紅茶、麦茶のグループは第一主成分、第

二主成分でほぼ決定され、各グループの違いが

明確になっています。また、この主成分分析結

果を基に、2 種類の未知サンプルの解析を行い

ました。すると、未知サンプル 1 は緑茶と紅茶

の中間の性質を持つサンプルと予測されまし

た。また、未知サンプル 2 は、第一主成分は紅

茶や麦茶と同様の傾向である一方、第二主成分

の傾向は他のサンプル群と全く異なる傾向を

示すサンプルだと予測されました。なお、未知

サンプル 1 は烏龍茶、未知サンプル 2 はノンカ

フェインのペットボトル茶です。 

図 4 主成分分析 2D スコアプロット 

 

 さらに、検出化合物と主成分の相関を示す

ローディングプロットを利用すると、各主成分

に良く寄与したり、各サンプル群に特徴的な化

合物を見つけたりすることができます。図 5 に

示した、この主成分分析例で得られたローディ

ングプロットでは、赤の破線で囲った化合物群

が第一主成分に良く寄与すると考えられます。 

図 5 ローディングプロットの結果                                                                                                                                                                                                                                                                                                   

おわりに 

 2 群比較や多変量解析は、研究開発だけでな

く、良品/不良品判定やサイレントチェンジの

判別においても強力なツールとなります。実際

に解析を行う際、正しくデータを解釈するには、

基準となるサンプルや判別対象となるサンプ

ルを複数個分析し、試料成分や測定の「ばらつ

き（曖昧さ）」を減らすことが重要です。さら

に、適切な閾値を設定してデータを処理するこ

とで分析対象の変化を把握し易くなります。 
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