
アプリケーションノート

メタボロミクス

概要

代謝物の信頼性の高いアノテーションと同定は、メタボロミクス研究において生物学的背景を提供する
のに不可欠です。また、疾病状態と候補薬品により影響を受ける生化学的経路を把握し、基礎的な生
体研究を発展させるのに役に立ちます。包括的なスペクトルライブラリは、生物学的パスウェイに関与
している代謝物を同定し、生物学的解釈を支援するという重要な課題に対処するのに役に立ちます。こ
のアプリケーションノートでは、新しい Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクスパーソナル化合物デー
タベースライブラリ（PCDL）、および血漿サンプルを用いたターゲットおよびノンターゲットスクリーニ
ングワークフローにおけるライブラリの特性解析と評価について説明します。メタボロミクスアプリケー
ションでこの精密質量 GC/MS ライブラリを利用することにより、複雑な生体マトリックス中の代謝物同
定の範囲を拡張し、感度と信頼性を向上できます。
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はじめに

GC/MS は、ターゲットおよびノンターゲット代謝物プロファイリングに有
効なツールとして以前から確立されています。また、その堅牢性とシャー
プなピーク形状、さらに代謝物同定で使用できる再現性の高い電子イオ
ン化（EI）スペクトルの生成でよく知られています。最近では、高分解能
精密質量飛行時間型（TOF）機器の出現により、多数の生体関連分子を
高い信頼性で同定するためのさらに強力なリソースを手に入れることも
できます。 

GC/MS 質量スペクトルライブラリは、最小限の作業で即座に化合物を
同定するのに不可欠なツールであることが実証されています。1～ 4 リテ
ンションタイム/インデックスと正確な質量情報により、同定した化合物
の承認または却下、および偽陽性率の効果的な低減に役に立つ多数の
証拠を提供します。5、6 精密質量 GC/MS ライブラリは、分析困難なマト
リックスを含有しているか、または対象の化合物の分子式が複雑である
ようなアプリケーション（その 1 つがメタボロミクス）に対して特に有用
です。メタボロミクスアプリケーションの信頼性とスループットを向上させ
るのに役に立つように、生体マトリックス中に一般的に存在する化合物の
精密質量リテンションタイムロック（RTL）EI ライブラリが作成されてい
ます。このライブラリには 900 を超える化合物が登録されており、幅広い
化合物種が含まれています。 

精密質量メタボロミクス PCDL は、ターゲットおよびノンターゲットスク
リーニングワークフローで血漿サンプルを用いて試験されています。また、
精密質量メタボロミクス PCDL を使用して、さまざまな組織サンプル中
でオーバーラップしている独自の代謝物を同定できることも実証されてい
ます。

実験方法

サンプル前処理
代謝物の誘導体化は、極性代謝物の揮発性を高めて GC/MS で分析可
能にするための一般的なアプローチです。ここでは、他の文献で説明さ
れているように、代謝物標準、血漿および組織抽出物をメトキシ化により
誘導体化した後、MSTFA + 1 % TMCS でシリル化しました。7 誘導体化
の前に、内部標準として D27 ミリスチン酸をすべてのサンプルに添加し
ました。アセトニトリル:イソプロパノール:水（3:3:2）を用いて、血漿と組
織から代謝物を抽出しました。前の説明に従ってこの抽出物を乾燥させ
て誘導体化し、これを使用して精密質量ライブラリスクリーニングワーク
フローを評価しました。 

データ取り込みとデータ処理
クロマトグラフィーで良好に分離されることが知られている個々の標準物
質または代謝物の混合物の EI スペクトルが、精密質量高分解能 Agilent 
7250 GC/Q-TOF システムを用いて取得されました。標準と抽出物を含む
すべてのデータを、70 eV の EI モードで取り込みました。データ取り込み
パラメータを表 1 に示します。脂肪酸メチルエステル（FAME）とアルカ
ンを基にして、精密質量メタボロミクス PCDL 内の各化合物のリテンショ
ンインデックス（RI）を計算しました。Agilent MassHunter Qualitative 
Analysis ソフトウェアバージョン 10 を用いて、精密質量 EI フラグメン
トを理論上の m/z に変換しました。次に、Agilent PCDL Manager ソ
フトウェアバージョン 8.0 を用いて、スペクトルを精密質量メタボロミク
ス PCDL にインポートしました。新しいライブラリ管理ソフトウェアであ
る Agilent ChemVista 1.0 を用いて、追加のメタデータと化学構造情報
により PCDL をさらに修正しました。Agilent MassHunter Quantitative 
Analysis ソフトウェア（Unknowns Analysis ソフトウェアツールを含む）
バージョン 10.2 と 11.1 を用いて、データを処理しました。 

パラメータ 設定値

MS Agilent 7250 GC/Q-TOF

GC Agilent 7890B GC

カラム
Agilent J&W DB-5ms ウルトライナート 
30 m × 0.25 mm × 0.25 µm、デュラガード、10 m

注入口
スプリット/スプリットレス注入口、4 mm Agilent  
ウルトライナート注入口ライナ、シングルテーパ

注入量 1 µL

注入モード スプリットレス

注入口温度 280 ℃

オーブン温度プログラム
50 ℃ で 0.5 分間、10 ℃ /min で 325 ℃ まで昇温、 
10 分間保持

キャリアガス ヘリウム

カラム流量 1 mL/min 定流量モード

トランスファライン温度 280 ℃

四重極温度 150 ℃

イオン源温度 200 ℃

イオン化エネルギー 70 eV

イオン化電流 5 µA

スペクトル採取レート 5 Hz

質量範囲 m/z 50～ 1,200

表1. データ取り込みパラメータ



3

結果と考察

精密質量メタボロミクス PCDL の作成
精密質量メタボロミクス PCDL 登録化合物は、一次代謝パスウェイに関
与していて GC/MS で分析可能な代謝物のほとんどが含まれるように選
択しました。さらに、ライブラリの範囲と有用性を拡張するために、生体
マトリックス中に一般的に存在する 250 を超える二次代謝物と生体異物
も追加しました。

取り込んだスペクトルの各フラグメントイオンの m/z を理論上の m/z 
に変換するために、MassHunter Qualitative Analysis ソフトウェア
で、フラグメント組成式の自動アノテーションを実行しました。スペクト
ルを PCDL にエクスポートする前に、必要に応じて自動アノテーショ
ン結果を手動で確認して修正しました（図 1）。化学構造、構造識別名
（InChI String、InChIKey、SMILES）、さまざまなデータベース識別名
（CAS、PubChem IDs など）などの残りのメタデータを、ChemVista 
Library Manager ソフトウェア内で追加しました。GC/Q-TOF の精密質
量メタボロミクス PCDL には、RT、Kovats RI、および FAME ベースの 
RI が含まれています。現行バージョンのライブラリには、900 を超える精
密質量 EI スペクトルと 670 を超える独自の化合物が含まれています。 

B
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図 1. PCDL の作成。（A）スペクトル全体の m/z を理論上の m/z に変換するための自動フラグメント組成式アノテーション。（B）Agilent PCDL Manager ソフトウェアに 
表示されている Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL。メタデータを編集できます。
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精密質量メタボロミクス PCDL とユニットマス GC/MS  
メタボロミクスライブラリの比較
新しい精密質量メタボロミクス PCDL と既存のユニットマス Agilent 
Fiehn GC/MS メタボロミクスライブラリ（Fiehn.L）を重ねて表示したも
のを図 2 に示します。この比較では、複数の誘導体化状態を形成できる
代謝物は、1 つの化合物エンティティと見なしています。2 つのライブラリ
の共通部分にはほぼ 500 のエンティティが存在しており、200 に近い化
合物が精密質量 PCDL 特有です。したがって、両方のライブラリは、化
合物の対象範囲に関して相補的なものです。メタボロミクス PCDL には
精密質量および Kovats RI というその他の利点がありますが、FAME RI 
ベースのユニットマスメタボロミクスライブラリも、GC/Q-TOF データを
検索するのに使用できます。

精密質量
メタボロミクス 
PCDL

ユニットマス 
Fiehn.L
（2017）

153 199474

図 2. 精密質量メタボロミクス PCDL およびユニットマス Fiehn GC/MS  
メタボロミクスライブラリにおける独自の化合物エンティティ数の比較

ユニットマス GC/MS メタボロミクスライブラリとは異なり、精密質量メタ
ボロミクス PCDL には、広い質量範囲（最大 m/z 1,200）を網羅するス
ペクトルが含まれています。ユニットマス Fiehn GC/MS メタボロミクス
ライブラリはシングル四重極データをベースにしており、四重極機器のイ
オン透過効率は比較的低いため、取り込むデータは m/z 600 までに制
限されます。TOF 機器は、四重極システムと比較して高い m/z における
イオン透過がより効率的になるため、誘導体化された代謝物のデータを
取り込む際に有利になります。これは、そのスペクトルの多くに m/z 600 
を超えるイオン、場合によっては最大 m/z 1,000 以上のイオンが含まれ
ているためです。化合物を識別するのに有利な高質量イオンを検出でき
ることは、精密質量 GC/Q-TOF にはスペクトル マッチングのための情報
が追加されることを意味します。図 3 は、精密質量メタボロミクス PCDL 
とユニットマスメタボロミクスライブラリ両者の化合物スペクトルの例を
示しており、GC/Q-TOF の質量範囲が拡張された点が強調されてます。
上の例に示されているように、メタボロミクスアプリケーションとライブラ
リのデータ取り込み質量範囲が広くなると、化合物同定の信頼性が高く
なります。
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図 3. 高分子量でフラグメント m/z が大きい化合物のライブラリスペクトルの例
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精密質量メタボロミクス PCDL の化合物種範囲とさまざまな 
組織抽出物を用いたその特性解析
現行バージョンの精密質量メタボロミクス PCDL には、GC で分析可能
な多数の化合物種が含まれており、それらは図 4 のように分布していま
す。最も主要な化合物群として、カルボン酸、アミノ酸、炭水化物があり
ますが、これらは基本的な生体構成要素およびエネルギー代謝を理解す
るために重要になります。

Carboxylic acids, 132

Amino acids and
derivatives, 125 

Carbohydrates, 83

Alcohols and 
polyols, 79

Fatty acids and 
derivatives, 74Phenols, 61

Purines, pyrimidines
and derivatives, 48  

Hydroxy acids, 39

Amines, 33

Drugs, 31

Benzoic acid derivatives, 30
Contaminants, 27

Methoxyphenols, methoxybenzenes
and other phenoxy compounds, 25 

Nucleosides and nucleotides, 22
Human exposome, 22

Steroids, 21
Indoles and derivatives, 17

Terpenoids, 17
Pyridine derivatives, 16

Catechols, 16
Sugar phosphates, 15

Aminosaccharides and sugar acids, 14
Peptides, 13

Flavonoids and tannins, 13 Keto acids, 12
Glycerolipids and sphingolipids, 11

Cofactors, 10
Organohalogens, 9

Aldehydes, 8

図4. Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL に含まれている化合物種
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精密質量メタボロミクス PCDL と Unknowns Analysis ツールを用いて、
脳、肝臓、腎臓、血漿、血清という 5 種類のマウス組織中で 200 を超え
る化合物を同定しました。ベン図（図 5）に示すように、分析したすべて
の組織において 86 の代謝物が共通していました。ただし、各組織におい
て数種類以上の化合物が特異的に同定されました（表 2）。予想どおり、
血漿と血清では、主に有機酸で構成される最大のペアワイズオーバーラッ
プが認められました（表 3）。肝臓と腎臓の間で、異なる組織間の別の主
要なペアワイズオーバーラップが観察されましたが、これらは主にオリゴ
糖とリン代謝物でした（表 3）。

腎臓

脳

血清

5

6
肝臓

血漿

7

9

86

11

1

3

5

2

25

2

10

3

2 3

4

13

5

8

5

9

図 5. Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL で同定された、さまざまな 
マウス組織中の代謝物の重ね表示

脳 腎臓 肝臓 血漿 血清

2'-デオキシシチジン

3-アミノピリジン-2(1H)-オン

チミン

N-アセチル-L-アスパラギン酸

L-アスコルビン酸

5'-デオキシ-5'-(メチルチオ)アデノシン

N-アセチル-L-アラニン

β-シアノ-L-アラニン

L-メチオニンスルホキシド

D-ガラクトース

ガラクツロン酸

グルクロン酸

H-Pro-Hyp-OH

L-シスチン 1

L-シスチン 2

マンノース-6-ホスフェート

フルクトース-6-ホスフェート

シトシン

ホモゲンチジン酸

ヘプタデセン酸

5-メチルウリジン

ソホロース 1

ソホロース 2

メリビオース 1

メリビオース 2

β-シトステロール

N-メチル-L-プロリン

N-アセチルグリシン

1,2,4-ベンゼントリオール

β-グリセロリン酸エステル

ソルボース 1

アラキジン酸

フタル酸ビス（2-エチルヘキシル）

2,3-ブタンジオール

ピルビン酸

インドール-3-乳酸

セロトニン

フタル酸ジオクチル

表 2. さまざまなマウス組織中で特異的に同定された、Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL のライブラリヒットのリスト

血漿-血清 腎臓-肝臓

2-ケトイソ吉草酸 

1,3-プロパンジオール

2-フロ酸

2-ヒドロキシ酪酸

2-ヒドロキシ-3-メチル酪酸

2-アミノ酪酸 

2-ケト-3-メチル吉草酸 1

2-ケト-3-メチル吉草酸 2

2-ケトイソカプロン酸 

安息香酸

ニコチン酸

D-トレイトール

4-ヒドロキシフェニル酢酸 

ラウリン酸

フタル酸 

D-ソルビトール

3-インドール酢酸 

3-インドールプロピオン酸

フタル酸モノ-2-エチルヘキシル

ステアリン酸 

ベヘン酸 

D-トレハロース 

2-ステアロイルグリセロール

β-トコフェロール 

α-トコフェロール

グリセルアルデヒド 

ピロリン酸塩

ジヒドロキシアセトンリン酸 

D-グルコース-6-リン酸

キサントシン 

セロビオース 1 

セロビオース 2 

ラフィノース 

マルトトリオース 1 

マルトトリオース 2

表 3. 以下のマウス組織ペアの中で特異的に同定された、Agilent Fiehn 
精密質量メタボロミクス PCDL のライブラリヒットのリスト
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血漿サンプルを用いたターゲットおよびノンターゲット 
スクリーニングワークフローにおける精密質量メタボロミクス 
PCDL の評価
メタボロミクスでは、ターゲットおよびノンターゲット両方のアプローチ
が頻繁に使用されます。そこで、誘導体化された血漿抽出物を用いて、
両方のワークフローで新しい精密質量メタボロミクス PCDL を評価し
ました。ノンターゲットワークフローは Unknowns Analysis ソフトウェ
アで実行しましたが、ここでは偽陽性を効率的に除去するのに内蔵の 
ExactMass ツール（図 6）が役に立ちました。ノンターゲットアプロー
チにおける精密質量メタボロミクス PCDL の潜在的な利点をより正確に
理解するために、精密質量メタボロミクス PCDL のほかに、包括的なユ
ニットマス NIST17 ライブラリも試験しました。ターゲットスクリーニング
ワークフローは MassHunter Quantitative Analysis ソフトウェアに組

み込まれており、ベースとしているのは精密質量ライブラリのみです。し
たがって、今回のケースでは精密質量メタボロミクス PCDL を使用しまし
た。ターゲットスクリーニングの結果を視覚化したものを図 7 に示します。
MassHunter Quantitative Analysis ソフトウェアに実装されているター
ゲットスクリーニングアプローチの利点は、すべてのメソッドパラメータが
化合物ごとに個別に設定できるため、柔軟性が大幅に高くなるということ
です。Screener のサマリビューを使用すると、偽陽性と偽陰性を最小限
に抑えるための詳細なメソッド最適化の結果を即座に確認できます。

B

A

図 6. （A）Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL および（B）ユニットマス NIST17 ライブラリを使用して Agilent Unknowns Analysis  
ソフトウェアで実行されたノンターゲット分析の結果。赤線で囲まれた表とミラープロットに、ExactMass の結果が表示されています。 
ライブラリヒットした分子の組成と矛盾しない化合物スペクトルのフラグメントイオンが、オレンジと青で強調表示されています。
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図 7. ターゲットスクリーニング結果を視覚化したもの。各化合物の詳細な情報が含まれる Quantitative Analysis の表が上部に表示されます。 
最も有意な結果を即座に確認できる Screener サマリウィンドウが下部に表示されます。
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表 4. ユニットマスおよび精密質量ライブラリ（それぞれ、NIST17 および 
Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL）を用いた別のスクリーニング 
アプローチで同定された化合物の数

サンプル名

同定された化合物の数

Screener UA PCDL UA NIST

サンプル A 153 151 140

サンプル B 149 146 144

サンプル C 151 146 138

サンプル D 152 146 143

サンプル E 145 138 145

サンプル F 141 141 139

サンプル G 139 148 146

サンプル H 164 144 147

サンプル I 146 139 131

サンプル J 152 148 136

サンプル K 151 146 132

サンプル M 168 151 140

サンプル N 167 152 157

図 8. ExactMass ツールを使用して簡単に判別できる偽陽性の例。ExactMass の表が空であるため、ミラープロットには強調表示されたイオンは存在しません。 
NIST17 ライブラリを使用して、ライブラリ検索を実行しました。

NIST ライブラリを用いて得られた結果を、ExactMass ツールを使用し
て正確な質量情報に基づいてフィルタリングすることにより、偽陽性を除
去しました。いくつかの例を図 8 に示します。正確な質量情報に基づいて、
サンプルあたり約 36～ 48 のライブラリヒットが偽陽性であると認めら
れました。これは、ヒット数全体の約 30 % でした。精密質量メタボロミ
クス PCDL を使用することにより（ターゲットおよびノンターゲットアプ

精密質量メタボロミクス PCDL を用いたターゲットスクリーニングアプ
ローチ、および NIST17 と精密質量メタボロミクス PCDL の両方を用い
たノンターゲット分析において血漿サンプルで同定された化合物の数を
比較しました（表 4）。ほとんどの場合、NIST を使用した場合と比較し
て、精密質量メタボロミクス PCDL を使用した場合の方がより多数の化
合物が同定されました。ただし、興味深いことに、ターゲットおよびノン
ターゲットアプローチは、それぞれのメソッドで同定された特定の化合物
に関して相補的でした。

メタボロミクス PCDL を用いて、血漿中の一次および脂質代謝に関係す
るさまざまな極性および非極性代謝物を高い信頼性で同定しました。こ
れらを表 5 に示します。スペースの関係上、両方のワークフローでライブ
ラリ一致スコアが > 80 と高いライブラリヒットのみを表示しています。

ローチの両方において）、精密質量の不一致が原因の偽陽性を自動的に
除去できました。これは、Screener とライブラリ検索ツールに検出機能
が内蔵されているためです。
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RT 化合物名
誘導体化後の
組成式

UA  
ライブラリ一致
スコア

Screener  
ライブラリ 
スコア

16.96 ヒポキサンチン C11H20N4OSi2 91.1 93.8

17.06 クエン酸 C18H40O7Si4 99.3 98.2

17.07 L-オルニチン C17H44N2O2Si4 95.7 87.1

17.51 カフェイン C8H10N4O2 88.2 99.6

17.57 D-タガトース 2 C22H55NO6Si5 94.4 90.4

17.76 マンノース 1 C22H55NO6Si5 98.8 99.8

17.83 L-チロシン 1 C15H27NO3Si2 84.7 84.8

17.87 D-グルコース 1 C22H55NO6Si5 83.6 99.8

18.23 D-マンニトール C24H62O6Si6 98.6 80.8

18.26 グルクロン酸 1 C21H50O7Si5 92.7 82.1

18.34 L-チロシン 2 C18H35NO3Si3 95.0 99.5

18.48 シニグリン C22H44NO9S2Si4 87.2 85.1

18.48 ミオイノシトール C24H60O6Si6 88.0 82.5

18.59 インドール-3-酢酸 C16H25NO2Si2 88.5 82.9

18.93 グルコン酸 C24H60O7Si6 90.9 97.6

19.21 パルミトレイン酸 C19H38O2Si 96.0 99.7

19.41 パルミチン酸 C19H40O2Si 97.2 99.9

19.41 シクロヘキサンカルボン酸 C10H20O2Si 98.1 85.8

19.76 インドール-3-プロピオン酸 C17H27NO2Si2 83.4 84.6

19.80
コンズリトール-β- 
エポキシド 2 

C18H38O5Si4 93.7 86.8

19.85 尿酸 C17H36N4O3Si4 96.4 99.7

20.58 インドール-3-乳酸 C20H35NO3Si3 89.0 93.5

20.89 L-トリプトファン C19H30N2O3Si2 80.3 83.9

20.96 N-アセチル-L-トリプトファン C20H36N2O2Si3 83.4 81.9

21.00 オレイン酸 C21H42O2Si 97.9 99.9

21.22 ステアリン酸 C21H44O2Si 97.2 99.2

22.31 アドレン酸 C25H44O2Si 85.3 92

24.03 1-モノパルミチン C25H54O4Si2 83.7 94.5

24.39 スクロース C36H86O11Si8 94.5 96

24.46 ベヘン酸 C25H52O2Si 82.4 95.7

25.15 マルトース 1 C37H89NO11Si8 91.4 98.7

25.31 1-モノオレイン C27H56O4Si2 87.3 96

25.47 モノステアリン酸グリセリン C27H58O4Si2 84.9 97.4

25.79 スクアレン C30H50 90.1 98.9

27.03 β-トコフェロール C31H56O2Si 90.6 99.7

27.98 α-トコフェロール C32H58O2Si 95.2 94.7

28.09 コレステロール C30H54OSi 88.0 99.8

29.48 β-シトステロール C32H58OSi 92.2 98.6

表 5.Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL を用いたターゲット（Screener）およびノンターゲット（UA）アプローチで同定された血漿中の化合物。 
表には、両方のアプローチでライブラリ一致スコアが > 80 で同定された化合物のみが表示されています。

RT 化合物名
誘導体化後の
組成式

UA  
ライブラリ一致
スコア

Screener  
ライブラリ 
スコア

6.48 ホウ酸 C9H27BO3Si3 93.2 82.1

7.33 L-乳酸 C9H22O3Si2 95.4 83.8

8.39 2-ヒドロキシブタン酸 C10H24O3Si2 96.7 99.6

8.78 p-クレゾール C10H16OSi 85.3 99.6

8.85 L-ロイシン C9H21NO2Si 81.3 98.5

8.85 3-ヒドロキシ酪酸 C10H24O3Si2 95.6 81.9

8.90 2-ヒドロキシ-3-メチル酪酸 C11H26O3Si2 92.2 92.6

9.58 2-ケトイソカプロン酸 2 C10H21NO3Si 94.2 97.4

9.85 エタノールアミン C11H31NOSi3 97.6 98.9

10.14 安息香酸 C10H14O2Si 96.8 99.6

10.21 L-セリン C9H23NO3Si2 98.0 98.8

10.40 リン酸 C9H27O4PSi3 89.3 98

10.78 L-プロリン C11H25NO2Si2 93.8 99.7

10.89 グリシン C11H29NO2Si3 97.8 99.6

11.59 L-セリン C12H31NO3Si3 96.0 99.2

11.64 ノナン酸 C12H26O2Si 98.2 99.5

12.50 β-アラニン C12H31NO2Si3 94.3 99.3

12.90 カプリン酸 C13H28O2Si 93.9 99.4

13.55 O-アセチルサリチル酸 C13H22O3Si2 87.9 99.5

13.69 L-グルタミン酸（無水） C11H23NO3Si2 99.1 98.9

13.81 L-グルタミン酸 C11H25NO4Si2 87.3 99.1

14.05 L-フェニルアラニン C12H19NO2Si 95.6 98.3

14.10 クレアチニン C13H31N3OSi3 86.3 99.3

14.32 α-ヒドロキシグルタル酸 C14H32O5Si3 94.9 80

14.64 ピロガロール C15H30O3Si3 83.3 82.7

14.86 L-グルタミン酸 C14H33NO4Si3 90.2 99.7

14.96 L-フェニルアラニン C15H27NO2Si2 98.1 99.1

14.98 4-ヒドロキシ安息香酸 C13H22O3Si2 82.9 95.2

15.27 ラウリン酸 C15H32O2Si 96.3 99.5

15.49 アラビノース C18H45NO5Si4 96.8 85

15.90 3-インドキシル硫酸 C14H23NO4SSi2 91.5 86

16.13
3-(3-ヒドロキシフェニル) 
プロピオン酸 

C15H26O3Si2 80.9 99.6

16.38 L-オルニチン C14H36N2O2Si3 96.0 98.1

16.48 リボン酸 C20H50O6Si5 93.5 93.1

16.51
4-ヒドロキシ-3-メトキシ 
安息香酸 

C14H24O4Si2 92.7 99.8

16.86 アゼライン酸 C15H32O4Si2 97.8 94.5
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結論

GC/Q-TOF で使用する Agilent Fiehn 精密質量メタボロミクス PCDL 
を作成することにより、メタボロミクスデータから生体関連分子のスペ
クトルをより高い信頼性で同定できます。このアプリケーションノートで
は、包括的な精密質量メタボロミクス PCDL の作成と特性解析について
説明しました。このライブラリは、代謝パスウェイに関係するさまざまな
極性および非極性代謝物、および生体マトリックス中に一般的に存在す
る多数の生体異物を網羅しています。PCDL 作成プロセスでは Agilent 
ChemVista を使用しましたが、PCDL は詳細な管理とスペクトル統合
用に ChemVista で簡単に使用できます。ターゲットおよびノンターゲッ
トワークフローの両方において、一般的に分析されている血漿マトリック
スを用い、精密質量メタボロミクス PCDL を使用する優位性について実
証しました。ユニットマスライブラリと比較して、精密質量メタボロミクス 
PCDL では、精密質量フラグメントスペクトルと拡張された質量範囲に
よって精密質量ベースのサスペクト化合物スクリーニングワークフローを
実行できるようにすることにより、マトリックス中の代謝物をより特異的か
つ高感度で確実に検出できました。ワークフローに精密質量メタボロミク
ス PCDL を組み込み、信頼性の高い代謝物同定を利用することにより、
実験からさらに有意な生物学的結論を引き出すことができるようになり
ます。
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