
Agilent METLINパーソナル
代謝物データベース

代謝物の同定は、非標的メタボロミクス実験の重要なステップです。精密質量情

報を使用した代謝物データベース検索により、候補となる物質のリストを大幅に

絞り込み、代謝物の同定を著しく向上させることができます。スクリップス研究

所のマススペクトルセンターで収集されているMETLIN代謝物データベースは、現

在、世界で最も広範なデータを含む代謝物データベースです。このデータベース

には、15,000種類を超える内因性代謝物、外因性代謝物、ジペプチドやトリペプ

チドの質量、化学式、構造が収録されています。アジレント・テクノロジーは、

METLINパーソナル代謝物データベースの唯一のプロバイダです。このデータベー

スはローカルPCに常駐させることが可能であり、大規模研究における迅速かつ容

易な複数化合物の検索に役立ちます。検索では機密性が保持され、新たに独自の

化合物をMETLINパーソナルデータベースに追加することもできます。データベー

スソフトウェアは、LC/MSメタボロミクスによって代謝物サンプルの情報を拡張

することができるよう、アジレントの他のソフトウェアツールとシームレスに統

合されています。

プロダクトノート

豊富な代謝物情報

METLIN代謝物データベースは、現在、世
界で最も広範なデータを含む代謝物データ
ベースです。このデータベースには、
15,000種類を超える内因性代謝物、外因性
代謝物、ジペプチドやトリペプチドの質量、
化学式、構造が収載されています。大部分
の化合物には、化学式と構造の両方のコメ
ントが付いています。多くの化合物エント
リには、CAS番号、HMD番号、または
KEGG番号、さらにはそれぞれのPubChem、
Human Metabolome Database、およびKyoto
Encyclopedia of Genes and Genomesのデータ
ベースエントリへのウェブリンクが含まれ
ており、追加情報を容易に検索できます。

データベースのパーソナルコピーに
より得られる高い性能と安全性

METLIN代謝物データベースは、インター
ネット（http://metlin.scripps.edu）で利用で
きますが、ご使用のローカルPCにMETLIN
パーソナル代謝物データベースをインス
トールすることにより、以下のような多く
の利点が得られます。

• 高速検索

• ほぼ無制限の数の化合物の同時検索

• データベースのエントリへのリテンショ
ンタイムの追加、およびリテンションタ
イムを検索条件として使用

• データベースへの新たな化合物の追加

• 安定同位体で標識された代謝物のエント
リの作成

• 一致しない質量のデータベースへの追加、
および実験間でのこれらの未知代謝物の
追跡

代謝物の同定を容易にする強力なデータベース
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高速、強力、かつ便利な検索

METLINパーソナル代謝物データベースを
用いて、容易に化合物を検索することがで
きます。単一の化合物、または、ほぼ無制
限の数の化合物をバッチモードで検索でき
ます。以下の基準で検索を実行できます。

• 質量のみ

• 質量およびリテンションタイム

• リテンションタイムのみ

以下に基づく情報検索も実行できます。

• キーワード

• 分子式

• 化合物名

• KEGG、CAS、HMP、またはMETLIN番号

柔軟性の高い単一化合物検索

単一化合物検索は、通常、分析中に観測さ
れるイオンの同定に使用されます。質量検
索は、精密質量測定の特異性のため、最も
よく使用されます。ただし、データベース
内の代謝物と質量が一致しても、必ずしも
決定的な同定となるわけではありません。
標準試料のLCリテンションタイムをデータ
ベース内のエントリに追加する機能、およ
び質量とリテンションタイムの両パラメー
タを使用した検索によって、より信頼性の
高い同定を行うことができます。

生産性の高いバッチ検索およびサマリ

METLINパーソナル代謝物データベースに
は、ほぼ無制限の数の化合物を自動的に同
時検索する機能があります。1つ1つの質量
の手動検索と比較すると生産性が著しく向
上するため、高速、高生産性を必要とする
検索には不可欠です。

バッチ検索が完了すると、エクスポート可
能なバッチサマリレポートが作成されま
す。各質量に合う最適なデータベースの一
覧が表示され、結果を経路探索などの追加
分析用に印刷したり、保存したりすること
ができます。また、化合物の割り当ての後
に、リテンションタイムを設定してデータ
ベースを更新できます。

バッチ検索によって生産性が向上し、バッチサマリレポートによって結果のレビュー、保存、およびエクスポートが容易になります。
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生産性向上のためのデータベースの
カスタマイズ

最高の効率を得るため、お客様のニーズに
合わせてMETLINパーソナル代謝物データ
ベースを以下のようにカスタマイズするこ
とができます。

• 独自の化合物の追加。その化合物の
Molfile形式の分子構造ファイルを登録す
ることもできます。
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• 同位体の数と種類を指定することによる
同位体標識の代謝物のカスタムエントリ
の作成

• 研究に無関係なエントリを削除したデー
タベースのサブセットを作成できるため、
検索の高速化が可能

• 特異性および信頼性を高めるため、それ
ぞれの代謝物に対し、クロマトグラフィ
のリテンションタイムの割り当てが可能

METLINデータベースへの追加では機密性
が保持されるので、独自の化合物および知
的所有権に関する問題はありません。

現在のエントリへのクロマトグラフィのリテンションタイムなどの情報の追加や、リ
テンションタイムやMolfileからの構造式を含むような新しい情報を追加することによ
り、METLINパーソナル代謝物データベースをカスタマイズできます。

他のソフトウェアとの統合による
スループットと使いやすさの向上

Agi lentソフトウェアパッケージには、
METLINデータベースの単一化合物または
バッチ検索を直接開始できるソフトウェア
もあります。MassHunter定性分析ソフト
ウェアでは、インタラクティブにまたは自
動的に検索を実行し、検索結果をその他の
サンプルデータと自動的に統合できます（4
ページの図を参照）。また、MassHunter
Profilingソフトウェアでは、検索、結果の
保存、編集、およびエクスポートを行うこ
とができます。統計的に有意な変化を示し
た化合物のバッチ検索を行うために、アジ
レントのGeneSpring MS統計解析ソフト
ウェアからMETLINソフトウェアに結果を
インポートすることができます。METLIN
データベース検索の結果は、代謝経路ソフ
トウェアなどの他のデータ解析パッケー
ジに容易にエクスポートすることができ
ます。



METLINパーソナル代謝物データベースの検索は、MassHunter定性分析ソフトウェアから直接開始できます。ここに示すように、検索結果は、クロマトグラフ、
マススペクトル、Molecular Formula Generation (MFG)結果などの他の定性的な情報と自動的に統合できます。このように結果を統合すると、データのレビューが
大幅に単純化されます。

詳細情報

ホームページ
www.agilent.com/chem/jp
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トータルイオンクロマトグラム

METLIN検索による化合物の同定

再構成イオンクロマトグラム

再構成マススペクトル

Molecular Formula Generation(MFG)による分子式 METLIN検索による分子式

アジレント・テクノロジーについて

アジレント・テクノロジーは、複雑な生
物学的過程の理解、病気のメカニズムの
特定、および創薬の高速化を可能にする
ライフサイエンス検索システムを提供す
るサプライヤとして業界をリードしてい
ます。アジレントのライフサイエンスソ
リューションは、感度、再現性、および
ワークフローの生産性を高めるように設
計されており、装置、マイクロフルイ
ディクス、ソフトウェア、マイクロアレイ、
消耗品、さらには、ゲノミクス、プロテオ
ミクス、およびメタボロミクスアプリ
ケーション用のサービスを提供します。


