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概要

アレルゲンの可能性のある成分のリストの拡大に伴い、化粧品メーカーは、製品中の含有物を同定して
定量し、ラベル表示する必要があります。化粧品は複雑な混合物であり、クロマトグラフィー干渉やスペ
クトル干渉を引き起こす可能性のある多くの化合物が存在するため、分析が困難な場合があります。

このアプリケーションノートでは、デュアルカラム設定を備えた Agilent 8890 GC と Agilent 7000E 
GC/TQ を用いて、化粧品中の 57 種類のアレルゲン芳香物質とその関連異性体を高い選択性で分析した
結果を報告します。この GC/TQ メソッドは、Agilent MassHunter Optimizer ソフトウェアを使用して、
既存のガスクロマトグラフ/質量選択検出器（GC/MSD）メソッドから迅速かつ容易に最適化できます。
GC/TQ メソッドの高い選択性と信頼性の高い定量で、共溶出が原因の不確実性を低減してデータの
信頼性を高めることにより、偽陽性や偽陰性のリスクを低減します。

化粧品中の 57 種類のアレルゲンの高い 
選択性による GC/TQ 分析

Agilent 8890 GC システムと  
Agilent 7000E GC/TQ システムを利用
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はじめに

アレルゲンには、敏感な人にアレルギー反応を引き起こす、合成および
天然の多様な化合物が含まれています。アレルゲンは、シャワージェル、
石鹸、シャンプー、クリーム、顔用化粧品など、多くの化粧品に含まれて
います。これらの化合物は多くの場合、製造時に化粧品に意図的に添加
されるのではなく、最終製品を構成する基礎原材料に含まれている物質
です。本研究では、芳香物質に一般的に含まれているアレルゲンを測定
するメソッドに焦点を当てます。 

世界中の規制機関は、化粧品や香水のような一般消費財に含まれている
アレルゲンに関する規制を設けており、頻繁に更新しています。2012 年、
欧州消費者安全科学委員会（SCCS）は、人にアレルギーを引き起こす
可能性のある 87 種類の芳香物質を同定しました。そこで、欧州委員会は、
2023 年、化粧品に含まれているアレルギー性物質のラベル表示に関する、
欧州議会および欧州理事会の規則（EC）番号 1223/2009 を改正する、
規則 2023/1545 を発表しました。1この新規則により、26 種類のアレル
ゲンで構成される過去のリストが、87 種類の化合物に拡大されました。 

このような規制は、欧州に限定されるものではありません。化粧品現代
化規制法（Modernization of Cosmetics Regulation Act of 2022：
MoCRA）は、1938 年に連邦食品医薬品化粧品法（FD&C）が成立して
以来、米国食品医薬品局の化粧品規制権限を最も大幅に拡大したもの
です。2これらの更新された法律および規則は、化粧品の安全性を確保
するのに役に立っています。化粧品中にアレルゲンが存在するかどうかを
判断するためには、GC/TQ による分析のような高感度で選択性の高い
分析技法が必要になります。 

実験

本研究では、MassHunter Workstation ソフトウェアで制御される 
7000E GC/TQ で構成された 8890 GC を使用しました。化粧品のような
複雑なマトリックス中の化合物を分析するには、極性の異なる 2 種類の
カラムを用意して、結果を確認することが有用です。今回、極性固定相に
は Agilent J&W DB-WAX ウルトライナート GC カラム、非極性固定相に
は Agilent J&W DB-5ms ウルトライナート GC カラムを使用しました。
1.5 m の不活性化フューズドシリカチューブ（部品番号 CP801810）と
フレキシブル金メッキフェラル（部品番号 G2855-28501）付きの不活性
小型スプリッタ（部品番号 G3181-60500）を用いることにより、質量分
析計を停止およびベントすることなく、両方のカラムを同時に接続する
ことができるため、機器の稼働時間が最大化されます。 

図 1 に、機器構成図を示します。両カラムともに同じ分析メソッドを使用
しており、その詳細を表 1 と 2 に示します。分析に使用したキャリブレー
ション溶液は、Millipore Sigma の芳香アレルゲン混合物 A1 と A2（製品
番号 89131 と 16558）を用いて、段階希釈により調製しました。 

極性メソッド 非極性メソッド

注入量 1 µL

注入モード スプリット（1:10）

ライナ Agilent ウルトライナートライナ（部品番号 5190-2295）

カラム

Agilent J&W DB-WAX ウルトラ
イナート GC カラム、 
20 m × 0.18 mm、0.18 µm
（部品番号 121-7022UI）

Agilent J&W DB-5ms ウルトラ
イナート GC カラム、 
20 m × 0.18 mm、0.18 µm
（部品番号 121-5522UI）

カラム流量 定流量：1 mL/min（未使用時は 0.5 mL/min）

オーブンプログラム
50 ℃ で 0.5 分保持、7 ℃ /min で 200 ℃ まで昇温、 
25 ℃ /min で 240 ℃ まで昇温、240 ℃ で 10 分保持

MS トランスファーライン 240 ℃

イオン源温度 250 ℃

四重極温度 150 ℃

取り込みモード MRM/スキャン（MS2）

表 1. Agilent 8890 GC と Agilent 7000E GC/TQ を用いたアレルゲン分析の 
メソッドパラメータ

図 1. アレルゲンのデュアルカラム分析のための GC/TQ 機器の設定
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化合物番号 化合物名 CAS 登録番号
トランジション 1 
（m/z）

トランジション 2 
（m/z）

トランジション 3 
（m/z）

1 ピネン <α-> 80-56-8 121.0 -> 77.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.0

2 ピネン <β-> 127-91-3 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.0

3 テルピネン <α-> 99-86-5 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.0

4 リモネン 138-86-3 136.0 -> 94.0 68.0 -> 67.0 93.0 -> 77.0

5 テルピノレン 586-62-9 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.0

6 樟脳 76-22-2 152.0 -> 108.0 108.0 -> 93.1 95.0 -> 67.0

7 ベンズアルデヒド 100-52-7 106.0 -> 105.0 105.0 -> 77.0 77.0 -> 51.0

8 リナロール 78-70-6 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.1

9 酢酸リナリル 115-95-7 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.1

10 カリオフィレン <(B)-> 87-44-5 189.0 -> 91.1 133.0 -> 105.1 93.0 -> 77.0

11 メントール 89-78-1 123.0 -> 81.0 95.0 -> 67.0 138.0 -> 95.0

12 オクト-2-イノアート <メチル->（フィリオン） 111-12-6 123.0 -> 67.0 95.0 -> 67.0 139.0 -> 77.0

13 サリチルアルデヒド 90-02-8 122.0 -> 121.0 121.0 -> 65.0 93.0 -> 65.0

14 テルピネオール <α-> 98-55-5 121.0 -> 93.0 93.0 -> 77.0 136.0 -> 93.0

15-1 ネラール 106-26-3 109.0 -> 81.0 69.0 -> 41.1 134.0 -> 119.0

15-2 ゲラニアール 141-27-5 137.0 -> 43.0 84.0 -> 83.0 152.0 -> 137.0

16 カルボン 99-49-0 108.0 -> 93.0 82.0 -> 39.1 150.0 -> 108.0

17 酢酸ゲラニル 105-87-3 121.0 -> 76.9 93.0 -> 77.0 136.0 -> 121.0

18 ダマスコン <δ-> 57378-68-4 123.0 -> 81.0 69.0 -> 41.1 192.0 -> 135.0

19 サリチル酸 <メチル-> 119-36-8 152.0 -> 92.0 120.0 -> 92.0 92.0 -> 63.0

20 酢酸 DMBC（ジメチルベンジルカルビニル） 151-05-3 117.0 -> 91.0 132.0 -> 117.0 91.0 -> 65.0

21 ダマスコン <α-、trans-> 43052-87-5 123.0 -> 81.0 69.0 -> 41.1 192.0 -> 135.0

22 シトロネロール 106-22-9 81.0 -> 53.1 81.0 -> 41.1 138.0 -> 95.0

23 ダマスコン <(E)-β-> 23726-91-2 123.0 -> 81.0 192.0 -> 177.1 177.0 -> 77.0

24 ダマセノン <(E)-、β-> 23696-85-7 121.0 -> 77.0 69.0 -> 41.1 190.1 -> 121.0

25 アネトール <(E)-> 104-46-1 117.0 -> 91.0 147.0 -> 91.0 148.0 -> 77.0

26 イオノン <α-、イソメチル-> 127-51-5 135.0 -> 91.0 107.0 -> 91.0 150.0 -> 135.0

27 ゲラニオール 106-24-1 123.0 -> 43.1 93.0 -> 77.0 123.0 -> 77.0

28 ベンジルアルコール 100-51-6 107.0 -> 79.0 108.0 -> 79.0 79.0 -> 77.0

29-1 エバノール 1 67801-20-1 149.0 -> 107.1 121.0 -> 77.0 164.0 -> 149.1

29-2 エバノール 2 67801-20-1 149.0 -> 107.0 121.0 -> 77.0 164.0 -> 149.1

30 ヒドロキシシトロネラール 107-75-5 111.0 -> 69.0 95.0 -> 67.0 139.0 -> 43.0

31 シンナムアルデヒド <(E)-> 104-55-2 103.0 -> 77.0 131.0 -> 77.0 132.0 -> 131.0

32 ブチルフェニルメチルプロピオナール（リリアール） 80-54-6 147.0 -> 117.0 189.0 -> 91.0 204.0 -> 189.0

33-1 イソ E スーパー <β-> 54464-57-2 119.0 -> 91.0 191.0 -> 109.1 121.0 -> 93.0

33-2 イソ E スーパー <α-> 68155-66-8 135.0 -> 107.0 69.0 -> 41.1 191.0 -> 121.1

34 サリチル酸 <アミル-> 2050-08-0 138.0 -> 92.0 120.0 -> 92.0 208.0 -> 120.0

33-3 イソ E スーパー <γ-> 68155-67-9 150.0 -> 135.0 135.0 -> 107.0 191.0 -> 121.1

35 トリメチル-ベンゼンプロパノール（マジャントール） 103694-68-4 105.0 -> 77.0 106.0 -> 91.0 178.0 -> 106.0

36 オイゲノール 97-53-0 131.0 -> 77.0 164.0 -> 77.0 149.0 -> 77.0

37 ヴィルトフィクスクール 32388-55-9 203.0 -> 43.1 231.0 -> 43.1 246.0 -> 43.1

38 シンナムアルデヒド <アミル-> 122-40-7 133.0 -> 55.0 129.0 -> 128.0 201.0 -> 145.0

39 酢酸オイゲニル 93-28-7 131.0 -> 77.0 164.0 -> 77.0 149.0 -> 77.0

40 アニシルアルコール <パラ-> 105-13-5 137.0 -> 77.0 109.0 -> 77.0 138.0 -> 77.0

41 シンナミルアルコール <(E)-> 104-54-1 92.0 -> 39.1 92.0 -> 91.0 115.0 -> 89.0

表 2. Agilent 7000E GC/TQ でのアレルゲン分析のための GC/TQ マルチプルリアクションモニタリング（MRM）トランジション 
（次ページに続く）
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化合物番号 化合物名 CAS 登録番号
トランジション 1 
（m/z）

トランジション 2 
（m/z）

トランジション 3 
（m/z）

42-1 ガラクソリド 1 1222-05-5 213.0 -> 171.0 243.0 -> 213.1 258.0 -> 243.1

42-2 ガラクソリド 2 1222-05-5 213.0 -> 171.0 243.0 -> 213.1 258.0 -> 243.1

43-1 α-サンタロール 115-71-9 122.0 -> 94.0 94.0 -> 79.0 93.0 -> 77.0

43-2 β-サンタロール 77-42-9 122.0 -> 94.0 94.0 -> 79.0 93.0 -> 77.0

44 ファルネソール 4602-84-0 133.0 -> 105.0 69.0 -> 41.1 93.0 -> 77.0

45 イソオイゲノール 97-54-1 131.0 -> 77.0 164.0 -> 77.0 149.0 -> 77.0

46 シンナムアルデヒド <α-ヘキシル->（ジャスモナール） 101-86-0 117.0 -> 91.0 129.0 -> 128.0 216.0 -> 129.0

47 ヘキサデカノラクト-16-オン 109-29-5 193.0 -> 81.1 97.0 -> 55.0 236.0 -> 80.9

48 フタリド <3-プロピリデン-> cis および trans 17369-59-4 159.0 -> 131.0 159.0 -> 103.0 146.0 -> 105.0

49 酢酸イソオイゲニル 93-29-8 149.0 -> 77.0 164.0 -> 77.0 165.0 -> 77.9

50 クマリン 91-64-5 118.0 -> 89.0 146.0 -> 118.0 90.0 -> 89.0

51-1 リラール 1 31906-04-4 136.0 -> 79.0 93.0 -> 77.0 192.0 -> 91.0

51-2 リラール 2 31906-04-4 136.0 -> 79.0 93.0 -> 77.0 192.0 -> 91.0

52 アミルシンナミルアルコール 101-85-9 133.0 -> 115.0 133.0 -> 55.0 133.0 -> 77.0

53 バニリン 121-33-5 123.0 -> 52.0 152.0 -> 151.0 151.0 -> 52.0

54 安息香酸ベンジル 120-51-4 194.0 -> 165.0 105.0 -> 77.0 212.0 -> 105.0

55 サリチル酸ベンジル 118-58-1 228.0 -> 91.0 91.0 -> 65.0 228.0 -> 65.0

56 スクラレオール 515-03-7 191.1 -> 94.9 177.0 -> 121.1 257.1 -> 119.2

57 ケイ皮酸 <ベンジル-> 103-41-3 192.0 -> 191.0 131.0 -> 77.0 237.8 -> 192.0

表 2. Agilent 7000E GC/TQ でのアレルゲン分析のための GC/TQ マルチプルリアクションモニタリング（MRM）トランジション 
（前ページからの続き）

結果と考察

以前の研究では、GC/MSD の選択イオンモニタリング（SIM）モードに
よる、57 種類の存在が疑われるアレルゲンの分析が実証されています。3 

GC/MSD を SIM モードで使用する場合、すべてのターゲットピークが
適切に分離されて、定量に使用される SIM イオンの干渉が発生しない
ように、メソッド開発時に注意する必要があります。ターゲット化合物が
多数含まれている複雑なマトリックスの場合、GC/MSD を使用して十分
なクロマトグラフィー分離能を得ることは困難です。しかし、このような
複雑な分析をトリプル四重極 GC/MS（GC/TQ）に移行することにより、
選択性を大幅に向上させることができます。 

GC/TQ 機器には、データ取り込みのためのマルチプルリアクションモニタ
リング（MRM）モードが備えられています。MRM モードは、衝突誘起
解離（CID）から生じるイオンを測定するために使用されます。CID リアク
ションの性質は、質量だけではなく分子構造にも依存しており、選択性を
大幅に向上させることができます。MRM/スキャンモードでは、データを
同時に取り込むことができるため、ターゲットを正確に分析できるだけで
はなく、フルスキャンを使用してサンプルを詳細に特性解析することもでき
ます。 

Agilent MassHunter Optimizer ソフトウェアを使用することにより、
GC/MSD メソッドから GC/TQ メソッドへ迅速かつ容易に移行できます。
GC/MSD メソッドですでに提供されている SIM イオンを、MassHunter 
Optimizer で GC/TQ のプリカーサイオンとして設定してから、GC/TQ 
メソッドのすべてのターゲット化合物に最適な MRM トランジションを決
定するために、自動的に実行するようにソフトウェアを設定できます。GC 
メソッドパラメータと GC/MS イオン源パラメータはすべて、両方の機器
メソッドで同じにしておくことができます。 

MassHunter Optimizer ソフトウェアで最適化したメソッドを使用して、
2 種類の Agilent J&W GC カラムで 57 種類のアレルゲンを分離した
結果を図 2 に示します。すべてのターゲット化合物に対して適切な分離が
達成されており、7000E GC/TQ システムで選択性が向上していることが
実証されました。代表的な 6 つの検量線と 1 mg/kg アレルゲン標準の
分析結果を図 3 に示します。検量線は、濃度 1～ 100 mg/kg の範囲の
アレルゲン標準からのレスポンスをプロットしたものです。検量線は、原点
を無視した 2 次曲線であり、1/x の重み付けを使用しています。すべての
決定係数（R2）が 0.997 を超えていることは、両方の J&W GC カラム
において、今回の GC/TQ メソッドの定量の信頼性が高いことを示してい
ます。 



5

図 2. 2 種類の Agilent J&W GC カラム（（A）極性カラム、（B）非極性カラム）での 100 mg/kg アレルゲン標準のクロマトグラフィーによる分離

Acquisition time (min)
3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31

Acquisition time (min)
4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24

0
0.2
0.4
0.6
0.8
1.0

0
0.2
0.4
0.6
0.8
1.0

1.2
1.4
1.6
1.8
2.0
2.2
2.4
2.6
2.8
3.0
3.2
3.4

Is
oe

ug
en

ol
 

Io
no

ne
 <

al
ph

a-
, i

so
m

et
hy

l->
 

Pi
ne

ne
 <

al
ph

a-
> 

Is
o 

E 
Su

pe
r <

ga
m

m
a-

> 

Ca
rv

on
e 

Be
nz

yl
 b

en
zo

at
e 

Te
rp

in
en

e 
<a

lp
ha

->
 

Ci
nn

am
yl

 a
lc

oh
ol

 <
al

ph
a-

pe
nt

yl
->

 

Pi
ne

ne
 <

be
ta

->
 

Ca
ry

op
hy

lle
ne

 <
(E

)->
 

Te
rp

in
en

e 
<a

lp
ha

->
 

Ci
nn

am
al

de
hy

de
 <

al
ph

a-
he

xy
l->

 

M
aj

an
to

l 

G
al

ax
ol

id
e 

Eb
an

ol
 

An
et

ho
le

 <
(E

)->
 

Li
lia

l 

Ve
rt

of
ix

 c
oe

ur
 

M
en

th
ol

 

Ly
ra

l 

Ci
nn

am
al

de
hy

de
 <

am
yl

->
 

Be
nz

yl
 s

al
ic

yl
at

e 

Da
m

as
co

ne
 <

al
ph

a-
, t

ra
ns

->
 

Eu
ge

no
l 

Li
na

lo
ol

 

Te
rp

in
eo

l <
al

ph
a-

> 

Da
m

as
co

ne
 <

de
lta

->
 

Ci
nn

am
yl

 a
lc

oh
ol

 <
(E

)->
 

Ca
m

ph
or

 

Eb
an

ol
 

Va
ni

lli
n 

Sc
la

re
ol

 

Ci
nn

am
at

e 
<b

en
zy

l->
 

Sa
lic

yl
at

e 
<a

m
yl

->
 

Sa
lic

yl
al

de
hy

de
 

Ci
tr

on
el

la
l <

hy
dr

ox
y-

> 

Is
o 

E 
Su

pe
r <

ga
m

m
a-

> 

Co
un

ts
Co

un
ts

1.2
1.4
1.6
1.8
2.0
2.2
2.4
2.6
2.8
3.0
3.2
3.4
3.6
3.8
4.0

G
al

ax
ol

id
e 

Io
no

ne
 <

al
ph

a-
, i

so
m

et
hy

l->
 

Pi
ne

ne
 <

al
ph

a-
> 

Be
nz

yl
 b

en
zo

at
e 

Ci
nn

am
at

e 
<b

en
zy

l->
 

Li
na

ly
l f

or
m

at
e 

Sc
la

re
ol

 

Te
rp

in
en

e 
<a

lp
ha

->
 

Is
o 

E 
su

pe
r <

ga
m

m
a-

> 

Li
lia

l 

Sa
bi

ne
ne

 

Li
m

on
en

e 

Ca
ry

op
hy

lle
ne

 <
(E

)->
 

Te
rp

in
en

e 
<a

lp
ha

->
 

11
-U

nd
ec

an
ol

ac
to

ne
 

An
et

ho
le

 <
(E

)->
 

Ci
nn

am
al

de
hy

de
 <

am
yl

->
 

Ci
nn

am
al

de
hy

de
 <

al
ph

a-
he

xy
l->

 

M
en

th
ol

 

Eb
an

ol
 

Is
oe

ug
en

ol
 

Is
oe

ug
en

ol
 

Da
m

as
ce

no
ne

 <
(E

)-,
 b

et
a-

> 

Li
na

ly
l a

nt
hr

an
ila

te
 

Ph
th

al
id

e 
<3

-p
ro

py
lid

en
e-

> 

Ca
m

ph
or

 

Eu
ge

no
l 

Ci
nn

am
yl

 a
lc

oh
ol

 <
al

ph
a-

pe
nt

yl
->

 

Ph
en

et
hy

l a
lc

oh
ol

 <
al

ph
a,

al
ph

a-
, d

im
et

hy
l->

 a
ce

ta
te

 

G
er

an
ia

l 

Te
rp

in
eo

l <
al

ph
a-

> 

Fa
rn

es
ol

 <
(2

E,
6E

)->
 

G
ly

ox
yl

ic
 a

ci
d 

<p
he

ny
l-,

 m
et

hy
l->

 e
st

er
 

O
ct

-7
-e

no
l <

3,
7-

di
m

et
hy

l->
 

Be
nz

yl
 s

al
ic

yl
at

e 

Ca
rv

on
e 

N
on

-2
-y

no
at

e 
<m

et
hy

l->
 

Sa
lic

yl
al

de
hy

de
 

Co
um

ar
in

 

N
er

al
 

 C
ad

in
a-

1,
4-

di
en

e 
<t
ra
ns

->
 

Agilent J&W DB-WAX Ultra Inert GC column

Agilent J&W DB-5ms Ultra Inert GC column   

×108

×108

A

B



6

Agilent J&W DB-WAX Ultra Inert GC column Agilent J&W DB-5ms Ultra InertGC column

α-Pinene

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0.0
0.5
1.0
1.5
2.0

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se3.0

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Menthol

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

1.0

2.0

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

4.4 4.5 4.6 4.7
0

0.5
1

1.5
2

2.5
3

3.5
4.534 min

9 9.1 9.2 9.3 9.4
0

0.5
1.0
1.5
2.0
2.5 9.188 min

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)
2.4 2.5 2.6 2.7 2.8

0
1
2
3
4

2.627 min

Acquisition time (min)

11.9 12.0 12.1 12.2 12.3 12.4
0

1

2

3
12.134 min

Geraniol

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.5

1.0

1.5
Re

la
tiv

e 
re

sp
on

se

Geraniol

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Damascenone

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Damascenone

0 20 40 60 80 100
0.0

1.0

2.0

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

10.4 10.5 10.6 10.7 10.8
0

0.2
0.4
0.6
0.8
1.0
1.2 10.597 min

12.9 13 13.1 13.2 13.3
0

1

2

3
13.086 min

Acquisition time (min)

14.7 14.8 14.9 15.0 15.1

Co
un

ts

0
1
2
3
4

14.904 min

Acquisition time (min)

15.0 15.2 15.4 15.6

Co
un

ts
Co

un
ts

Co
un

ts

0
1
2
3
4
5
6
7 15.328 min

Sclareol

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.5

1.0

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Sclareol

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

  

Benzyl benzoate

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0
0.5
1.0
1.5

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Benzyl benzoate

Re
la

tiv
e 

re
sp

on
se

Acquisition time (min)

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Relative concentration

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)

Acquisition time (min)

24.0 24.1 24.2 24.3 24.4 24.5

Co
un

ts

0
0.2
0.4
0.6
0.8
1.0
1.2
1.4

24.248 min

29.4 29.5 29.6 29.7 29.8

Co
un

ts

0
1
2
3
4
5 29.586 min

24 24.1 24.2 24.3 24.4
0
1
2
3
4

24.226 min

19.4 19.5 19.6 19.7 19.8
0
2
4
6
8 19.618 min

  

0 20 40 60 80 100

0.0

1.0

2.0

Menthol

0 20 40 60 80 100

0.0

2.0

4.0

0 20 40 60 80 100

0.0

1.0
2.0
3.0

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

0.0

1.0

2.0

3.0

0 20 40 60 80 100

0.0

2.0

4.0

0 20 40 60 80 100

0.0

0.5

1.0

α-Pinene 

×10–1

×10–2

×10–1

×10–1

×10–1

×10–1

×10–1

×10–1

×10–2

A B
×103

×103

×103

×103

×104

×102

Co
un

ts
Co

un
ts

Co
un

ts
Co

un
ts

Co
un

ts
Co

un
ts

×103

×103

×103

×103

×103

×102

y = –6.923042E-005x2 + 0.034069x 
+ 0.010777
R2 = 0.9996
R = 0.9983

y = 4.065564E-006x2 + 0.005652x 
+ 8.989815E-004
R2 = 0.9997
R = 0.9995

y = 3.121915E-006x2 + 0.003227x 
– 2.318935E-004
R2 = 0.9981
R = 0.9993

y = 0.020396x2 + 0.313339x 
– 6.023534E-005
R2 = 1
R = 0.9999

y = –3.449698E-005x2 + 0.015085x 
+ 0.004183
R2 = 0.9999
R = 0.9972

y = 1.377768E-006x2 + 4.021521E-004x 
+ 1.331938E-004
R2 = 0.9996
R = 0.9980

y = –1.909530E-004x2 + 0.209339x 
+ 4.724687E-004
R2 = 1
R = 1

y = 0.027241x2 + 0.205144x 
+ 2.511607E-004
R2 = 1
R = 0.9995

y = 0.018446x2 + 0.144356x 
– 3.727683E-004
R2 = 0.9996
R = 0.9997

y = –3.890658E-006x2 + 0.022974x 
– 0.003745
R2 = 0.9993
R = 0.9997

y = –0.021229x2 + 0.225541x 
– 1.646909E-004
R2 = 0.9999
R = 0.9994

y = 0.001230x2 + 0.011036x 
– 2.107941E-005
R2 = 0.9992
R = 0.9998

図 3. Agilent 7000E GC/TQ による検出における、2 種類の Agilent J&W GC カラムでの 6 種類のアレルゲンの検量線と 1 mg/kg 標準クロマトグラムの例 



結論

確立されている GC/MSD ベースのアレルゲン分析から GC/TQ へは迅
速かつ容易に移行することができ、これによりメソッドの選択性が向上し
ます。新しい GC/TQ メソッドでは、同じクロマトグラフィーおよび MS 
イオン源メソッドパラメータ、カラム、消耗品を使用することができます。
新しい MS 取り込みメソッドでは、Agilent MassHunter Optimizer ソフト
ウェアを自動化して、元の GC/MSD メソッドからの SIM イオンを使用する
ことにより、GC/TQ メソッドに最適な MRM トランジションを決定すること
ができます。その結果、GC/TQ メソッドの選択性が向上して、データの
信頼性が高まり、共溶出するターゲットアレルゲンの偽陽性および偽陰性
のリスクが低減しました。本研究の新しい GC/TQ メソッドでは、Agilent 
8890 GC と Agilent 7000E GC/TQ を使用することにより、化粧品中の 
57 種類のアレルゲン芳香物質とその関連異性体の分析において、信頼
性の高い定量が実施できます。 
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