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1. Introduction 
石油系サンプルは、包括的二次元ガスクロマトグラフィ
ー（GC×GC）分析の典型的な適用対象です。これらの
サンプルは非常に高い複雑性を有し、数百から数千の化
合物が存在するため、一次元 GC では多数の共溶出が発
生します。また、多くの異性体が含まれる点も解析を難
しくします。さらに、含有化合物の濃度差が大きいため、
高濃度成分が低濃度成分のピークを覆い隠してしまうこ
とが頻繁に起こります。. 

2. Experimental Conditions 
GC×GC 装置：Agilent 6890 GC（LECO サーマルモジュ
レーター搭載） 
 
一次元カラム： 
DB-PONA（50 m × 内径 0.2 mm、膜厚 0.5 µm） 
 
メインオーブンプログラム： 
100 ℃（0.2 分保持）→ 240 ℃（67 分保持） 
昇温速度 1.5 ℃/min 
 
二次元カラム： 
DB-WAX（1.7 m × 内径 0.1 mm、膜厚 0.1 µm） 二次
元オーブンプログラム： 
メインオーブンに対し +10 ℃オフセット 
 
注入口温度:   250°C  
注入量:   0.2 µl 
スプリット比:   100:1 
キャリアガス:   ヘリウム、1.5 mL/min

（定流量） 
モジュレーター温度：メインオーブンに対し +30 ℃オフ
セット 
モジュレーション周期：5 秒（ホットパルス時間 0.6 秒） 
検出器：FID 
検出器温度：250 ℃ 
データ取得周期：200 Hz 

3. Results 
硫黄含有成分の除去前に取得したディーゼルサンプル

を、前述の条件で分析しました。この分析から得られた
高い規則性を持つクロマトグラムでは、化学構造に基づ
く化合物のグループ分けが可能であり、クロマトグラム
上の領域ごとに特徴的な化学構造を把握できます。  
ChromaTOF®ソフトウェアの新機能として、取得した
クロマトグラム上に「クラス」および「サブクラス」の
領域を作成できる機能があります。これは、着目してい

るピーク群を囲むように曲線で領域を描くことで作成し
ます。作成したクラスは、データ処理の際に以下の 3 つ
の方法で利用できます。 
• 作成したクラスがハッシュ（網掛け）されている場合、

該当領域はデータ処理から除外され、ソフトウェアは
その領域でピークを自動検出しません。 

• クラスがハッシュされていない場合、クロマトグラム全
体を処理し、該当領域内で検出されたピークにクラス
分類を付与します。 

• クラスがハッシュされていない場合、選択した領域のみ
を対象としたデータ処理を行うことも可能です。 

これらのクラスを描いたテンプレートを作成すると、他
のサンプルにも適用でき、比較解析に活用できます。 
実験条件でも示したように、このディーゼルサンプルの
解析に使用したカラムセットでは、一次元で沸点（炭素
数）に基づく分離が、二次元で極性に基づく分離が得ら
れました。この二次元構造に基づき、2 種類のクラスが
作成されました。1 つ目は分子内の炭素数に基づくクラ
ス、2 つ目は分子内の硫黄の有無に基づくクラスです。 
  

  
図 1. 硫黄含有化合物の除去前に取得したディーゼルサンプルの等高線図クロマトグ

ラム 

図 1 は、硫黄含有ディーゼルサンプルの二次元クロマト
グラム（等高線図）を示しています。一次元の保持時間
は x 軸、二次元の保持時間は y 軸に対応し、信号強度は
カラースケールで示されています（青はベースライン、
赤はクロマトグラム中で最も強いピークを表します）。視
認性を高めるため、一部の領域のみをクラスとして描画
しています。各 Cn クラスの内部には、硫黄を含むクラス
（黄色の線）と炭素のみのクラス（緑の線）が設定され
ています。n＝x のラベルは、環に置換された炭素の総数
を示しています。 
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図 2 は、硫黄含有ディーゼル試料クロマトグラム内で作成した分類テンプレ
ートの一部を示した例であり、その後、硫黄除去ディーゼル試料のクロマト
グラムに適用したものです。矢印は、硫黄化合物が存在するはずの 4 つの領
域を示しています。 
 

 

. Conclusions  
GCxGC を用いた石油試料の分析から得られる高度に構造

化されたクロマトグラムにより、化合物を構造に基づく化学
クラスに分類することが可能になります。ChromaTOF ソフ
トウェアでは、取得したクロマトグラム上でピークのグルー
プに対して明確な形状（クラス）を描画することができま
す。一度分類テンプレートを作成すると、そのテンプレート
を後続のクロマトグラムに適用して比較を行うことができま
す。 

 

 

    

    
  


