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1. 機械学習アルゴリズムの採用 : 同定ペプチド数の増加 

新たなアルゴリズムMS2Rescore をMASCOTに組み込みました。MASCOTの検索結

果のスコアに加え様々な要素を組合わせた再スコアリングを行い、同定ペプチド数を増やしま

す。 

MS2Rescoreは、保持時間予測アルゴリズム DeepLC とMS/MSスペクトル予測       

アルゴリズムMS2PIPの結果を Percolator と組合わせて再スコアリングを行います。 

検索時あるいは検索後の結果画面にて、再スコアリングを実施するかどうか、並びに予め  

準備された DeepLC とMS2PIPのモデルを選択します。非常に簡単な操作によって

MS2Rescoreを適用した結果を得る事ができます。 

 

アルゴリズムの適用が結果に及ぼす

影響について、比較ができます。また 

再スコアリングに反映された要素(feature)の貢献情況について確認する事もできます。 

 

機械学習アルゴリズムと再スコアリングについて、詳しくは以下 URLページをご覧ください。 

https://www.matrixscience.com/help.html#REFINING 

保持時間予測アルゴリズムを有効活用するためには、検索時のピークリストファイルに

rawデータの保持時間情報を含ませる必要があります。Mascot Distiller があれば

簡単にそれを実行する事ができます。 

https://www.matrixscience.com/help.html#REFINING
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2. Error Tolerant検索[二段階検索]の改善 

Error Tolerant検索 [2段階拡張検索] とは、1)指定以外の修飾、2)非特異的切断を伴う    

ペプチド、3)アミノ酸残基置換 の３つを検出する事ができる 2段階検索です。   

Mascot ver.3.0 では修飾についてサブグループの定義が実装され、上記 1)の計算に 

おいて考慮する修飾のサブグループを選択できるようになりました（下図）。検索速度が速く 

なるとともに、検索時に考慮する修飾数が減るためこれまでよりも同定しやすくなります。 

 

3. ファイルフォーマットの変更、ファイルアクセス速度の改善 

結果ファイルの情報が記されたファイルについて、これまで採用していたプレーンテキスト

の.dat から、.msr (Mascot Search Result)ファイルに変更となりました。これにより、     

ファイルアクセス速度が向上し、結果画面が表示されるまでの時間が短縮されます。ユーザー/

関連プログラムのニーズに応じ、.dat形式でファイル出力したり、検索結果を直接.dat形式

のファイルとして保存する事を続ける事も可能です。 

 

4. その他の改善点 

・ Mascot Daemonの改良 : 定量計算用拡張スクリプトの搭載、など 

・ 検索デフォルト値の変更   : Decoyデータベース検索の指定がなくなり標準で実施、など 

・ 不要な表示機能の削除   : Select summary / Peptpide summary report 画面の 

段階的な廃止、など。 

 

 

 

ご不明な点がございましたら support-jp@matrixscience.com （技術サポート）にご連絡ください。 
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