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ウォーターズのソリューション

UNI F I 天然物アプリケーションソリューション 

ACQUITY UPLC® I-Class システム 

Xevo® G2-S QTof MS 

UNIF I 科学情報システム

Waters® 分析用スタンダードおよび試薬
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本アプリケーションノートでは、 UNIF I® 天然物

アプリケーションソリューションを用いた緑

茶中の化学成分分析と同定手法を紹介します。

UNIFI 天然物アプリケーションソリューション

は UltraPerformance LC ®（UPLC ®）、 四重極‐

飛行時間型質量分析計（QTof MS）、生薬ライブ

ラリーで構成されています。 データの取得と

生薬ライブラリーを用い、解析を統合したこ

のソリューションは、簡単で効果的にプロセ

スを実現し、複雑な天然物サンプルからの化学

成分の同定を効率的に進めることができます。 

その結果、生産性が著しく向上し、分析者に高

い技術専門性レベルが求められなくなります。

はじめに

天然物を健康目的や治療効果のために医薬として利用する習慣は、世界中の

多くの国で共通に見られます。生薬の効果は、数千年にもわたる歴史と現代

の臨床現場で確認されています。しかし、この分野の研究および開発にはい

まだに多くの問題があります。例えば、原料物質や効果のメカニズムの解明です。 

これらの課題の核となるのは、生薬に含まれる化学成分すべてについての

理解を得ることです。

すべての天然物の研究は成分分析から始まります。しかし、成分分析に用いら

れる従来の分析法は複雑で時間がかかり、非効率的です。一般的には、以下の

いずれかのアプローチが実施されています。 

1. 標準試料を購入し、サンプルの成分と比較する。このアプローチは非常に

コストがかかります。また、すべての化合物に関連する標準試料があるわけ

ではありません。

2. 様々な分離および分取の手法を用いて成分を精製する。このアプローチの

問題は、その予測の難しさです。また非常に時間がかかり、多くの繰り返

し作業が生じる傾向があります。

3. 文献調査。 古い書籍のデータは最新の情報ではない場合があります。また、

低分離能、低分解能の装置で取り込まれた結果である場合は、偽陽性の結

果を導く可能性があります。

アプローチの種類にかかわらず、分析者は化学および天然物両方の知識に関する、

非常に高度な技術的経験が求められます。

原料に関する研究の非効率性が、常に生薬の現代化に関する障害となってきま

した。近年では、質量分析計と組み合わせた液体クロマトグラフィー（LC/MS）の

普及が、この状況の改善を後押ししていますが、目覚ましい進歩は遂げられて

いません。

UNIFI 天然物アプリケーションソリューションを使用した
緑茶抽出物の化学成分の同定
Lirui Qiao,1 Rob Lewis,2 Alex Hooper,2 James Morphet,2 Xiaojie Tan,1 Kate Yu3

1. Waters Corporation, Shanghai, China
2. Waters MS Technology Center, Manchester, UK
3. Waters Corporation, Milford, MA, USA



2

現在、最も一般的に使用されている LC /MSによる分析手法は、いまだに目的成

分の化学的構造を同定するため、クロマトグラフィーで検出されたピークを 

1 つずつマニュアルで確認し、可能性のある構造情報を様々なインターネット

ライブラリーから検索、フラグメントの同定と、フラグメンテーションの経路

の妥当性を検証するために文献を検索する、という手順を含んでいます。この

ようなアプローチは、時間がかかり非効率的で、分析者に高度な専門性が求め

られます。

本アプリケーションノートでは、緑茶抽出物の分析を例に用いて、新しい

ソリューションである UNIFI 天然物アプリケーションソリューションを紹介

します。 このソリューションは ACQUITY UPLC I-Class システム、Xevo G2-S 

QTof MS、生薬ライブラリーを組み合わせて、UNIFI 科学情報システムに統合し

ています。UNIFI 天然物アプリケーションソリューションは アプリケーション

ベースのソリューションであり、生薬ライブラリーを利用し、簡素化したワー

クフロー内でデータの取り込みと解析を結合し、複雑な天然物サンプルからの

化学成分の同定に簡便で効率の高いプロセスを提供します。 結果として、生産

性が大幅に改善し、分析者には高い専門性が求められなくなります。UNIFI 天

然物アプリケーションソリューションを使用した、成分分析のワークフローを

図 1 に示します。

緑茶は多くの人に好まれる天然飲料です。 緑茶は発酵していないため、新鮮な

茶葉に見られる多くの成分が元の形態のままで存在します。例えば、ポリフェ

ノール、カテキン、ピロカテキン、カフェイン、アミノ酸、ビタミンなどです。

これは化学成分分析を行う上で良い土台となっています。つまり、緑茶を例と

して用いることで、UNIFI 天然物アプリケーションソリューションの使用方法

の紹介と、入手可能な標準物質を使用した分析結果の検証を実施することがで

きます。 そのソリューションでは、サンプル注入からレポート生成までの分析

プロセス全体が、わずか 2時間程度で終了します。

 

実験 

サンプルの調製

緑茶抽出物（PN/186006962）の粉末（33 mg）を

MeOH/H2O（1：3） 溶液 2 mLで溶解し、後で使

用するために最終濃度が 8.25 mg /mL になるよ

うに 2 倍に希釈します。 カテキン標準混合物

（Cerriliant No. G -016）をメタノールで 2 倍に希

釈し、最終濃度 50 µg /mL に調整します。 注入

量は 1 µ L です。

LC 条件

LC システム：  ACQUITY UPLC I-Class
 （ FT N  サンプルマネージャ）

カラム：  ACQUITY UPLC HSS T3
 2.1 ×100 mm、1.8 µmカラム

温度：  40  ℃

サンプル温度：  15  ℃

移動相：  A： 水 （0.1% ギ酸含有）
 B： アセトニトリル

グラジエント：

時間 流速 溶媒 A  溶媒 B 曲線 
 （mL/min） （%） （%） 

0 0.6 99 1 

0.5 0.6 99 1 6

16 0.6 65 35 6

18 0.6 0 100 1

20 0.6 99 1 1

MS 条件

MS システム：  Xevo G2-S QTof MS

取り込み範囲：  100～ 1500 Da

スキャン時間：  0.1 秒

取り込みモード：  ES I+、ES I -、高分解能モード、MSE

ロックマス：  ロイシンエンケファリン（LE） 1 ppm
 （0.3 秒間スキャン、間隔：15 秒）

キャピラリー電圧： （3 KV ES I+）/2.5 KV （ESI -）

コーン電圧：  100 V

コリジョンエネルギー： 低 CE： 6 eV、高 CE： 15～ 40 eV

ソース温度： 120 ℃

脱溶媒温度： 500  ℃

コーンガス流量：  30 L / h

脱溶媒

ガス流量：  1000 L / h

取り込み時間： 20 分

図 1.  U N I F I 天然 物
アプリケーション
ソリューションを使
用した成分分析の
ワークフロー

サンプル調製

UPLC /QTof MS 
データ取り込み

UNIFIデータ解析
および
成分同定

同定された成分 同定されなかった成分

MassFragment による
MS/MSフラグメントの検証

レポートの自動作成

UNIFIライブラリーから
成分をインポート

インターネット
ライブラリーを用いた検索
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結果および考察

UPLC および QTof MS の MSE機能 を使用して、緑茶抽出物中の化学成分分析を実施しました。 生薬ライブ

ラリーと、 UNIFI 天然物アプリケーションソリューションをデータの解析に使用しました。はじめに 28 成分

が同定され、 MassFragmentTMによる検証の結果 16 成分が確認されました。サンプル注入からレポート生成

までは 2 時間で終了しました。

UNIFI 天然物アプリケーションソリューションは ACQUITY UPLC I-Class、Xevo G2-S QTof MS、Waters 緑茶抽

出物、カテキン標準混合物、生薬ライブラリーを含む UNIFI 科学情報システムで構成されています。 この

ソリューションには、14 種類の成分およびバイナリー分析のワークフローテンプレート、3 種類のレポー

トテンプレートを準備していますので、データ取り込みから解析、ライブラリー検索、構造検証、さらに

レポート生成までを完全に自動化することができます。

図 2 に、緑茶抽出物の UPLC/QTof MSベースピークイオン（BPI）クロマトグラムを示しました。 UPLC を複雑

なサンプルの分析に 用いることで分析時間が短縮されるだけでなく（実際の分離時間は 15分）、分離効率

およびピークキャパシティも改善します。 また、QTof MSにより、精密質量情報も取得することができます。

さらに、MSEデータ取り込み手法により、化学者は化合物の分子量情報（低コリジョンエネルギーによる MS 

スキャンから）と、フラグメントイオン情報（高コリジョンエネルギーによる MS スキャンから）を一回の注

入で得ることができます。 これにより、成分の詳細な解析とさらに構造同定のための安定した情報が得ら

れます。

天然物の研究の障害となるもうひとつの重要な要因として、インターネットで利用可能な多くのライブ

ラリーおよびデータベースがある一方で、天然物の成分分析研究に利用できる体系的に組み込まれたライ

ブラリーが市販されていないことがあげられます。 

図 2. 緑茶抽出物の UPLC / QTof MS 
ベースピークイオン（BPI）クロマトグラム
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UNIFI 天然物アプリケーションソリューションは、このギャップを埋めるために開発されました。 新しい

生薬ライブラリーは 2010 年版の中国薬局方を取り入れ、薬局方に含まれるすべての生薬を一覧すること

ができます。 図 3 にライブラリーの基本構成と、含まれる情報を示しました。 ここには化合物名（標準中

国語および英語両方）、化学構造、分子式、各化合物の平均分子量と精密質量におけるモノアイソトピック

分子量が含まれます。 掲載されている各生薬について、ライブラリーには植物名（中国名、標準中国語の

英語表記、およびラテン名）と文献掲載の主要な化合物情報が含まれています。 さらに、ライブラリーでは

収載の各化合物を、化学的分類に従ったラベル付けされているので、フラグメント分析の情報が得られます。

図 3. 生薬ライブラ
リーの基本構成

UNIFI 天然物アプリケーションソリューションでは、生薬ライブラリーを自動的に成分およびバイナリー

分析のワークフローに取り込むことが可能です。 図 4に UNIFI 成分分析ワークフローを利用したサンプル

分析例を示します。

図 4A は 14 種類の分析ワークフローテンプレートのリストを示します。 リストで任意の項目をクリックす

ると、関連する結果が図 4 の右側にあるウィンドウ（4B、 4C、4D）に表示されます。例えば、［ Componrnt - 

Good Match ］をクリックすると、レスポンス値が 2000 カウントより大きく、精密質量エラーが 5 mDa 以下

の同定された成分すべての情報が表示されます。

図 4B は、生薬ライブラリーと一致したすべての成分で、上記の条件を満たす成分の一覧をテーブル形式で

表示しています。 化学成分テーブルには、化合物名、分子式、精密質量モノアイソトピック分子量、レス

ポンス強度、保持時間、精密質量誤差（mDa 単位）、イオン化モード、付加イオンおよび同定ステータス情

報を表示しています。 図 4C は、テーブルでクリックした成分に対応するクロマトグラムが表示されます（今

回の例ではカフェイン）。 図 4D は図 4C で表示した成分の低エネルギーフルスキャンスペクトルおよび高

エネルギーフラグメンテーションスペクトル（MSEスペクトル）を表示します。
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図 4.  UNIFI による解析後に緑茶から
同定された成分のリスト

4A 4C 4D

4B

U N I F I 以前の成分分析ソリューションでは、研究者が個別のクロマトグラフィーピークそれぞれをマニュ

アルで抽出し、それに対応する質量スペクトルの確認と、精密質量に基づいて可能性のある分子式を推測

する必要がありました。その後、分子式に基づいてオンラインライブラリーを検索し、フラグメントイオン

に基づいてフラグメンテーション経路を推測し、最終的に対象成分の化学構造を判断していました。U N I F I

天然物アプリケーションソリューションでは、関連成分すべてを生薬ライブラリーからインポート後に、

データ解析およびライブラリー検索が単一ステップで自動的に実行することができます。 同定結果は直接

表示され（図 5）、MassFragment により構造の妥当性をフラグメントイオンに基づいて自動的に検証します。

図 4D に示すように、化合物プリカーサーに対応する各フラグメントイオンは、青色のアイコン　　をクリッ

クするだけで検証することが可能ですので、 研究者は、検証されたフラグメント構造が妥当かどうかを判断

するだけです。 妥当な場合は、提示された化合物構造が適切であると結論付けられ、この成分は同定済

みであると定義できます。 偽陽性が疑われる場合は、U N I F I 構造解析ツールを使用して、さらなる同

定および構造解析を実施し、より多くのオンラインライブラリーを検索して、再び MassFragment を使用

します。同様に、同定されていない全成分もこの方法で確認できます。すべての同定済み成分の最終結果は

［ Component - Confirmed Table ］をクリックするとテーブル形式で表示されます（図 4A）。または［ Component 

– Confirmed Plot ］をクリックするとプロットとして表示されます（図 5）。あるいは、レポートテンプレート

を使用することでリストを生成し表示することができます（図 6）。

図 5. UNIFI による解析後の緑茶抽出物の
同定された成分のサマリープロット
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図 6. 成分同定ステータスのサマリーレ
ポート。NP Component Summary Template
をインポートすることで簡単に作成でき
ます。

 

緑茶成分分析を例として、UNIFI 天然物アプリケーションソリュー

ション使用方法を紹介しました。UPLC は長い分離時間、限定さ

れたソリューション、低いピークキャパシティなど従来の HPLC

分離の課題を補うことができます。精密質量の分子量とフラグメン

テーション情報、十分なダイナミックレンジを実現する QTof MS は、

天然成分の同定と定量の確固たる基盤を提供します。

UNIFI 天然物アプリケーションソリューションには、生薬ライブ

ラリーが含まれており、成分構造の自動特定機能が搭載されてい

ます。これは複雑な天然物サンプルの成分分析における新しい

ソリューションです。

UNIFI 情報プラットホームは、サンプル注入からデータ解析、レ

ポート印刷までのプロセス全体を一度に実行することが可能に

なりました。緑茶成分分析を分析から、解析、レポートまでわずか 

2 時間で完了することができます。 このソリューションにはワー

クフローテンプレートおよび様々なレポートテンプレートが準備

されているので、メソッドの再編集時間をさらに短縮できます。

ウォーターズは複雑な天然物サンプルの化学成分の同定に、簡単

で効率のよいプロセスを提供します。 生産性が大幅に改善され、

分析者に高い技術専門性レベルが求められなくなるため、分析を

より日常的に実施することが可能になり、経験豊かな分析者はよ

り高度な研究室の課題に自身の知識を活用できるようになります。

結果として、天然物研究の障害の緩和と、飛躍的な前進を実現し

ます。

UNIFI 天然物アプリケーションソリューションには 3 種類のレポートテンプレートを準備しています。成分分析

に関連するレポートテンプレートは、 NP Component Summary Templateと NP Component Detasils Templateです。 

例えば、成分同定ステータスのサマリーレポートは、Component Summary Template（図 6）をインポートすることで

簡単に作成できます。 このレポートには、サンプル情報、データ取り込みおよび解析メソッド、関連データ

情報などが含まれます。

結論


