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ComSpec.exeの動作環境について 
• Windows 7のOSで動作確認済みです。 
• 他社OSでは正しく動作しません。 
• 英語版windowsのOSについては、同ソフトウェアのEnglish

バージョンをご利用ください。 
• データ解析ソフト「R」のインストールが必要です。下記サイ

トからフリーダウンロード可能です。 
• http://cran.md.tsukuba.ac.jp/bin/windows/base/ 
• Agilent, Waters, JEOLのnetCDFデータ（LC及びGC）に対して

動作を確認済みです。 
• 本ツールはAutoKey技術を利用しており、PCはプログラム

実行中、自動キー操作されます。プログラム実行中（最初
の1分程度）はPCに触れないでください。大事なファイル等
も保存して、閉じてから本ツールを実行してください。 
 



2つの実行ファイル(.exe)について 

• 配布フォルダ中には、下記の2種類の実行ファイルがあります。 
• 「ComSpec_x32.exe」： 32bitのOS用 
• 「ComSpec_x64.exe」：64bitのOS用 
• メモリ使用量の関係上、基本的には64bitOS環境下のみでしか

動作しません。物理メモリも10GB以上ある事が望ましいです。 
• GCxGC-HRTOFMSのデモ用データは、下記サイトからダウンロー

ド可能です。 
• http://www.nies.go.jp/analysis/member.html#downloads 



起動画面と操作方法について 
①解析するデータ（CDF）を選
びます。 
②抽出する化合物の入力さ
れたデータベースファイル
(csv)を選びます。 
③解析結果を出力するフォル
ダとファイル名を設定します。 
④初回の場合、必要なプログ
ラムをインストールする必要
があるので、上の○を選んで
下さい。 
⑤「R」を呼び出すためのパス
設定をします。インストールさ
れたRのバージョンを入力し、
「R」フォルダがCドライブ直下
にあるか、それ以外かを指定
してください。 

① 

② 

③ 

④ 

⑤ 



起動画面と操作方法について 

• 測定データの分離パラメータを設定します。1Dデータか2Dデータかを選
んで下さい。 

• 2次元クロマトグラムに適用する場合は、描画に必要となる情報である
モジュレーション時間とフェーズシフトのパラメータを入力してください。 



• 測定データのMSパラメータを設定します。 
• 整数MSか精密MSかを選んで下さい。 
• 精密MSを選んだ場合、質量精度の情報(Tolerance)が必要です。画面情

報に従って入力してください。 
• 整数MSを選んだ場合、「HRwide.order」, 「Hrwide.order.fluc」は解析に利

用されません。 
• 全ての設定が終わったら、「ComSpec run」ボタンを押してください。 

 

起動画面と操作方法について 



解析実行中の画面 

• 正しく設定が行われると、「R」が起動し、設定に従ったコードが読み込まれ
ます。 

• 「R」に全てコードが渡されると、マススペクトラの抽出作業が順次始まります。 
• 標準データサイズでは1化合物の抽出に30秒程度かかるので、100リスト程

度では計算終了まで50分程度待つ必要があります。 
• 解析終了後、保存先に設定したフォルダに、画像ファイルと積分結果ファイ

ルが作成されます。 
 



積分結果出力ファイルについて 

• Chemical Groupの名前と定量値（設定MS数の
フラグメントパターンで測定MSフラグメントをク
リーンにした後の第一MSの合計intensity）が
出力されます。 

• (計算法参考：Analytica Chimica Acta, 778, (17), 
54–62, 2013.) 

イオン強度の合計値 

デモ用のデータベースファイルを利用しているため、個別名称となっ
ていますが、実際にはChemical Group名となります。 



データベースについて 

• リストの上の化合物から解析が始まります。 
• 2行で一つの化合物情報です。2行目にはMS相対強度比（合計100％と

なるように計算される値です）を入力してください。 
• 基本的には化合物名（B列）とマススペクトル情報(Q列以降)以外は使用

しません。 
• IセルからPセルは備考欄です。ご自由にメモをお書きください。 

 

Qの列からMS情報を入力 
Chemical Group名 
（デモ用のデータベースファイルを利用しているため、個別名称となっています） 



予想されるエラーと対処について 
 
Q: 「ComSpec run」ボタンを押した後、 ComSpec.exeがフリーズして解析が始
まりません。 
A: データ解析ソフト「R」のリンク先が誤って入力された可能性があります。→
タスクバー右下にComSpecのアイコンが表示されているので、右クリックして
一度Exitしてください。再度解析を際に、R.exeのファイルパスを確かめ、 
ComSpec.exeに正しく情報入力してください。詳しくは本マニュアルの「起動画
面と操作方法について」を参照してください。 
 
Q：同じ設定でComSpecツールを実行しているのに、解析がうまく始まるとき
とエラーで終わるときがあります。 
A: 自動キー入力が安定していない事が原因と考えられます。PCのその他処

理信号と重複によるものかもしれませんので、うまく始まらなかった際には
再度試してください。 

 
 



注意事項について 

• ソースファイルについて 
• 配布フォルダ内にComSpecソースファイル「 ComSpec.r」があ

ります。 
• 「 ComSpec.exe」と同じフォルダ（もしくは同じ階層）に収めた

ままにしてください。 
• License: Artistic License 2.0 
• 免責：本ツールを利用したことにより生じた、いかなる不利益

も補償されません。 
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