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■■  ははじじめめにに  
近年、化学物質の数は指数関数的に増加しており、

日々の人間活動を通して多様な化学物質が環境中に排
出されていると推測される。国際条約等で規制されている
化学物質については監視体制が構築されているものの、
対象物質は全体のごく一部に過ぎない。従来のターゲット
分析法は、試料前処理において対象外の物質を出来る限
り除去して測定を行うため、対象物質の高感度・高精度な
定量が行えるものの、対象外の物質を探索（スクリーニング）
する目的には適していない。そのため、多様な化学物質を
包括的にスクリーニングすることが可能な網羅的分析手法
の開発と環境分野への応用が世界的に進められている。 
国立環境研究所では、これまで包括的二次元ガスクロ

マトグラフと高分解能飛行時間型質量分析計を組み合わ
せた装置（GC×GC-HRToFMS）を用いて、環境ノンター
ゲット分析手法とデータ解析プログラムの開発を行ってき
た。本発表では、その概要と応用例について紹介する。 

 
■■  活活動動内内容容  
１．環境ノンターゲット分析手法の構築 

GC×GC-HRToFMS は、性質の異なる２本のGCカラム
による二次元高分離と幅広い質量範囲（例えばm/z 33-
1000）での精密質量スペクトルの取得が可能である。2次
元マップの位置情報を用いた化合物の物性予測や1次元
目カラムの保持指標の利用も可能であることから、これらの
特長を最大限に活かした手法の構築を行った（図１）（1）。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図1 GC×GC-HRToFMSによる2次元マップの一例 

 

２．データ解析プログラムの開発（2）(3) 
本手法では、1 回の測定で分離・検出されるピークの数

は数千本にもなるため、1データあたりの情報量は膨大で
ある。得られた精密質量スペクトルデータを効率よく解析
するため、以下のデータ解析用自作プログラムを使用した。 
●ComEX 

化合物の組成式（例えばC12Cl10）を入力すると理論上の正
確な同位体精密質量が計算され、一致する精密質量スペ
クトルのみを抽出または除去することが可能なプログラム。 
●MDF 

様々な質量精度（質量分解能）条件下で取得された測定
データから、質量欠損範囲内の精密質量スペクトルを抽出
するプログラム。質量欠損は、質量過剰が負の値となる状
態を指し(実際の質量 < 質量数)、質量数が12Cを超える核
種および原子は質量欠損を示す。 
 
３．日本海堆積物コア試料への応用 
愛媛大学生物環境試料バンク（es-BANK）に保存されて

いた日本海堆積物コア試料をGC×GC‐HRToFMSにて測
定し、ComEXやMDFを用いて解析した。その結果、PCBs
などの人為起源有機ハロゲン化合物だけでなく、天然起
源の有機ハロゲン化合物（HNPs）を複数検出した。図2に
例としてC9H3N2ClBr6の各精密質量スペクトルを示す（(a)未
処理、(b)MDF処理後、(c)C9H3N2ClBr6に相当する同位体
精密質量スペクトルをComEXで抽出）。開発したプログラ
ムを用いることにより、微量の有機ハロゲン化合物を高選
択的に抽出・同定することが可能であった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図2 HNP（C9H3N2ClBr6）の精密質量スペクトル 
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