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背景と説明 
環境および食物連鎖における高い安定性から「永久に残る化学物質」とも呼ばれるペルフルオロアルキル化合物およびポリフル
オロアルキル化合物 (PFAS) の拡散に関する研究は増え続けています。同時に、水や食物に含まれるこれらの化合物の規制管理
も勢いを増し続けています。しかしながら、これらの化学物質の膨大な数と多様性のため、複雑な環境試料に含まれる PFAS 
の分析は必ずしも簡単ではありません。環境中の PFAS をモニタリングするために、新たな分析メソッドの開発が必要になっ
ています。 

このアプリケーションノートでは、急速に拡大する PFAS 分析の分野に焦点を当て、既知の PFAS ターゲットのスクリーニン
グおよび未知の PAFS 化学物質の同定において、高性能 GC-TOFMS をどのように活用できるかを説明します。試料に含まれ
るこれらの汚染物質のスクリーニングを容易なものにするため、新たなライブラリの開発が進められています。 

PFAS の発生源と種類 
私たちが日々使用したり触れたりする数限りない製品に PFAS が使われています (図 1)。これらの材料を製造する業界では、
何千種類にもおよぶ PFAS 分子が使用されています。PFAS は、それぞれの官能性に応じて異なるグループに分類されてきま
した。例えば、現在 LC-MS および GC-MS メソッドによってスクリーニングされている PFAS には、ペルフルオロアルキル
カルボン酸 (PFCA)、ペルフルオロアルカンスルホン酸 (PFSA)、ペルフルオロアルカンスルホンアミド (FASA)、およびフル
オロテロマーアルコール (X:2FTOH) があります。フッ素化された部分 (アルキル骨格) は長さが多岐に渡り、分岐しているこ
ともあります。市販されている代表的な PFAS のいくつかを以下の図に示します (図 2)。それぞれ、1) ペルフルオロオクタン
酸 (PFOA)、2) ペルフルオロオクタンスルホン酸 (PFOS)、3) ペルフルオロオクタンスルホンアミド (PFOSA)、および 4) 
2-ペルフルオロオクチルエタノール (8:2FTOH) となります。 

図 1：PFAS の発生源。 図 2：一般的な PFAS の種類の例 (分析用の標準試料として利用可
能なものもある)。 
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GC-TOFMS を使用した PFAS のスクリーニング 
膨大な種類の PFAS が存在するため、強力なスクリーニング技術の活用は欠かすことができません。揮発性および半揮発性 
PFAS の分析では、飛行時間型質量分析 (TOFMS) とガスクロマトグラフィー (GC) の組み合わせが理想的です。高感度な全質
量範囲のデータを高い取得速度で収集することができます。これにより、市販されている「曇り止め、防曇」製品などのさまざ
まな実試料マトリクスの分析が可能になります。Stapleton らが指摘したように、これらの製品にはさまざまな種類の PFAS 
が含まれています。1 LECO Pegasus® BTX GC-TOFMS システムを使用して、これらの製品におけるターゲット化合物とノ
ンターゲット化合物の同時スクリーニング (NTS) を実施しました。例えば、曇り止めスプレー製品の分析では (図 3)、いくつ
かの既知のターゲット PFAS 化合物だけでなく未知の化合物も多数検出され、EI-MS スペクトルフラグメンテーションでは 
PFAS 候補として同定できる可能性があることが示されました。 
 

 

図 3：市販されている「曇り止めスプレー」のターゲット化合物とノンターゲット化合物の同時スクリーニング。「既知」の PFAS ターゲット化合物 (緑色で
ハイライトされた 3A) および「未知」の PFAS 候補 (グレーでハイライトされた 3B) が示されている。 

分析用標準試料、および NIST 2023 マススペクトルライブラリとリテンションインデックス (RI) ライブラリの一致率を使用
して、5 種類の PFAS ターゲット化合物の存在を確認しました (図 3A)。以下の部分的に拡大表示したクロマトグラムと表で
は、これら 5 つの化合物を示しています。 

 

図 4：図 3A でハイライトされたクロマトグラムを部分的に拡大表示。図内の表では、標準試料およびライブラリデータを使用して同定した 5 つのターゲット 
PFAS 化合物が示されている。命名法は、化合物のフッ素化された部分および官能基部分のアルキル鎖と対応している。例えば 6:2 FTOH は、ヘッドグループに
エタノール、テールグループに 6 個の炭素がすべてフッ素化された骨格を持つ。 

検出されたターゲット PFAS 分子に加え、収集されたノンターゲットデータでも他のいくつかの化合物が検出され (図 3B)、
PFAS 候補となる可能性があると判定されました。最も顕著な 9 つのピークでは同様のマススペクトルフラグメンテーション
が示されており、フルオロアルキルグループとエトキシグループの存在を示しています。しかしながら、GC 温度勾配が上がる
につれて溶出時間はむしろ均等に広がっており、PFAS が同族列であることが示唆されています。これらの化合物の同定を調査
するため、Multi-Mode Ion Source® (MMS®) を装備した高分解能の精密質量 GC-TOFMS システム LECO Pegasus 
HRT+ を使用して、さらなる分析を行いました。このイオンソースでは、電子イオン化 (EI) に加え、正化学イオン化および負
化学イオン化 (PCI および NCI) を行うことができます。 



 

 

 
図 5：5A) 未知の PFAS 候補 (ピーク 6 ～ 14) を示す部分的なクロマトグラム。 5B) ピーク 10 の EI マススペクトル。 

 
 
 
最も顕著な未知のピーク (図 5A の 6 ～ 14) では、すべて非常に類似した EI マススペクトル精密質量フラグメントが示され
ており (図 5B、未知のピーク 10 の代表的な MS スペクトル)、これらが PFAS 候補である可能性を確認するのに役立ちまし
た。さらなる構造情報を入手し、より高い信頼性を持って化合物の同定を行うため、正化学イオン化データを収集し、強力なプ
ロトン付加イオンの生成を促進しました。 

 
 
 
 
 

図 6：分子付加物の高分解能精密質量データを活用した ChromaTOF®
  ソフトウェアによる未知のピーク 10 の PCI データ および構造決定、およびそれに

続く EPA CompTox Chemicals データベースによる分子式の検索。 



 

精密質量分子イオンデータの生成により、[MH]+、[M+C2H5]+、および [M+C3H5]+ の付加イオンの式が ±1 ppm の精度で得
られました。また、EPA CompTox Chemicals Database の検索により、ピーク 10 (図 6) に示すとおり、未知の化合物が
フルオロテロマーエトキシレート (FTEO) のグループであることの強力な暫定的同定が可能になりました。2 この PFAS クラス
に関する同様に強力な暫定的同定のリストを以下に示します (表 1)。これは、ピーク 6 ～ 14 に対して同じ処理を行うことで
得られたものです。 
 
表 1：未知のピーク 6 ～ 14 を、PFAS 化合物であるフルオロテロマーエトキシレート (FTEO) のクラスとして暫定的に同定。 

 

 
 

まとめ 
PFAS 分析において増大する環境研究と規制のニーズに応えるには、未知のターゲットをスクリーニングし、未知の PFAS 候
補を検出して同定するための強力なテクノロジーの使用が不可欠です。このアプリケーションノートでは、整数質量 GC-
TOFMS により、曇り止め／防曇製品中の PFAS に対する全質量範囲、高感度ターゲット、および NTS のスクリーニングを
同時に行い、さまざまな既知の PFAS および未知の PFAS 候補の両方を検出しています。EI および CI 機能を実装した精密質
量 GC-HR-TOFMS の使用により、未知化合物がフルオロテロマーエトキシレート (FTEO) のクラスであることの強力な暫定
的同定を容易に行うことができました。今回のアプローチでは、得られた結果と合わせて、こうしたテクノロジーが複雑なマト
リクス中のさまざまな種類の試料における揮発性および半揮発性 PFAS のスクリーニングと同定のための理想的な選択肢であ
ることが示唆されています。 
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