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1. Introduction 

2. Plug-ins for structural analysis 

Fig. 1. Flowchart of searching candidates using diagnostic ions 
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3-1. Glycan Analysis 

ソフト名 機能 

PetideProphet10) 各検索エンジンのスコアを、ペプチド同定の正答確率に変換 

iProphet11) ペプチド同定の正答確率を補正 

e.g. 同じ配列で複数回計測されたペプチドの正答確率をより
高く評価する 

ProteinProphet12) ペプチド同定の正答確率を用いて、タンパク質がサンプル中
に存在する確率を算出 

フリーウェアの質量分析用データ解析ソフトMass++には、様々な化合物（ペプチ
ド、タンパク質、代謝物、核酸、糖鎖、など）を同定するため、いくつかの構造解
析機能（プラグイン）が実装されている。 
本発表では、糖鎖構造をデータベース（DB）から検索する機能
（GlycanAnalysis）を説明するとともに、DB検索結果の統合機能（TPP Prophet）
によるタンパク質の同定結果の例を示す。 

プラグイン
名 

機能 対象 
化合物 

独自
開発 

Glycan 
Analysis 

MS/MSによる糖鎖DBの検索 
（☞ 3-1章参照） 

N型糖鎖 ○ 

PMF MSによるDB検索 
（MASCOTTM Peptide Mass Fingerprinting） 

タンパク質 

MIS MS/MSによるDB検索 
（MASCOTTM MS/MS Ion Search） 

ペプチド 

X!Tandem MS/MSによるDB検索 
（X!Tandem1)） 

ペプチド 

MSn Search MSn（n≧2）によるDB検索2) ペプチド ○ 

TPP 
Prophet 

複数のDB検索結果の統合 
（☞ 3-2章参照） 

タンパク質 

SIMSE De novo sequencing3) 

 
核酸、ペプ
チド、糖鎖 

○ 

Tag Search Sequence Tag 検索 
（☞ ポスター3P-05参照） 

生理活性
ペプチド 

○ 

MassBank 
Search 

MassBank4) の検索 
（☞ ポスター3P-08参照） 

代謝物 

方法 
DB内の糖鎖構造を参照して、診断イオン7)-9)の理論的フラグメントイオン質量と一致す
るMS/MSのピークを見つけ、候補糖鎖を抽出する（Fig.1）。検証のため、候補糖鎖の構
造と一致するMS/MSのフラグメントイオンをアサインして表示する（Fig.2）。 

Example of D ion 

Table 1.  Plug-ins for structural analysis in Mass++ 

様々なフォーマットのデータに対して、Mass++上でピークを検出し、
直接、構造解析が可能 

3AQ（3-Aminoquinoline）化することで中性糖鎖の負イオンをMALDIで高感度に分析する手
法5), 6)を利用し糖鎖構造を同定 

Fig. 3. Result of  TPP Prophet plug-in 

3-2. TPP Prophet 

SPC（Seattle Proteome Center) で開発されたTPP（Trans-Proteomic Pipeline)に含まれる
3つのソフトを利用し、MASCOTとX!Tandemの結果を統合しタンパク質を同定 

Table 2.  Prophet software in TPP 

Fig. 2. Result of  Glycan Analysis plug-in 

結果 
High mannose型糖鎖（Man 9）を測定したMS/MSをGlycan Analysisプラグインで解析し、
2つの候補糖鎖が得られた。1つは実際に測定に用いた糖鎖と同じであり、もう1つは3-
antenna末端のManがGlcに置き換わった糖鎖であった。（ManとGlcはエピマーであり
MSでの区別は困難） 

Start 

size ← DB中のN-Glycanエントリ数 

 i  ← 1 

End 

 i番目の糖鎖構造読み込み 

 構造からD ionのm/zを計算 

Bisecting 

GlcNAc 

がある？ 

i番目の糖鎖を同定された糖鎖構造リ
ストに追加 

i ← i + 1 
MS/MSスペク
トル中にD ion

がある？ 

MS/MSスペクト
ル中にD - H2O 

ionがある？ 

i > size 

yes 

yes 
yes 

yes 

no 

no 

no 

no 

4. Conclusion 

Mass++では、 
 新規に開発された分析法を有効利用するための独自機能（Glycan Analysis） 
 他の研究機関で開発されたソフトを利用する機能（TPP Prophet） 
など、様々な構造解析機能を容易に利用できる。 
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方法 
Mass++の同定済みDBから、MASCOTとX!Tandemの同定結果を選択し、同定結果の統合ソ
フト（Table 2）を実行する。結果はブラウザで表示される（Fig.3）。 

結果 
5種類のタンパク質（ADH1_YEAST, ENO1_YEAST, PYGM_RABIT, ALBU_BOVIN, HBB_BOVIN 
）のトリプシン消化物をMASCOTで検索すると、正しいタンパク質以外にも、ランク上位でヒッ
トするものが多かった。X!Tandemの同定結果とともに、TPP Prophetプラグインで解析すると、
正しいタンパク質がランク1位～4位と12位で同定できた。 
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