
次世代の研究をサポートする
メタボロミクスソリューション
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メタボロミクスとは？

メタボロミクスとは、細胞やサンプルに含まれる代謝物
を研究する学問です。メタボロミクスは、ゲノミクスやト
ランスクリプトミクス、プロテオミクスとは異なる補完的
な方法で生体系を理解し、分析サンプルの有効性を立証
および確認することができます。メタボロミクスは、基礎
研究、臨床研究、創薬、環境毒物学、作物最適化、食
品科学といった幅広いアプリケーションに対応する、効
果的な新手法です。

代謝物とは？

低分子の有機化合物からなる代謝物は、さまざまな生物
学的プロセスの調節因子、基質、副生成物、構成要素と
して、重要な役割を果たしています。そのため、細胞や
サンプル内での特定の代謝物の有無は、生体系や分析サ
ンプルの生理学的および機能的状況を知るための重要な
情報となります。特定の代謝物の蓄積は、代謝経路にお
ける欠陥やシグナル応答経路の活性化、生合成経路の最
適化などを示している可能性があります。

アジレントは、次世代のメタボローム解析技術やツール
を開発している最先端のメタボローム研究者と協力し、
研究成果や意見を採り入れてメタボローム研究を容易に
するためのソリューションを構築しています。高性能で
信頼性の高い GC/MS、LC/MS、CE-MS 等の分析機器を
提供し、迅速かつ高品質のメタボローム解析の実現を支
援しています。各機器では共通のデータ解析ソフトウェ
アが使われているため、複数の質量分析システムが求め
られる研究でも、一貫した研究結果が得られます。また、
Mass Profiler Professional (MPP) ソフトウェアを使って、
取得したデータをさらに解析することもできます。このソ
フトウェアは、強力な統計解析およびデータ視覚化ツー
ルで、データから意味のある情報を素早く見つけだし、
抽出することができます。

メタボロミクスを理解する

生物学、生理学、機能、特性を理解する手段
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アジレントは幅広いアプリケーションで 
メタボロミクスを支援します

アジレントは、メタボロミクス用の幅広い試薬、カラム、
機器、ソフトウェアを提供し、以下のような数多くのアプ
リケーションでメタボロミクス分析を支援しています。

 • 基礎および臨床研究 ̶ 疾病に関連する代謝物バイオ
マーカーを同定および確認し、生物学の基礎的な知見
を得ることを可能にします。

 • 農業 ̶ 代謝経路を同定および理解し、作物開発、収
穫の向上、農薬/除草剤耐性などを最適化します。

 • 食品/栄養 ̶ 食品品質、信頼性、味、栄養価、補助物
質など、機能性食品開発における主要特性に関連する
代謝物の有無を調べます。

 • 製薬 ̶ 創薬および薬剤開発における代謝物および毒
性マーカーを同定します。

 • 環境 ̶ 環境および生体系における化学物質やストレス
要因に関連する代謝物を同定します。

 • バイオ燃料 ̶ 代謝物プロファイルを特定し、発酵プロ
セスおよびバイオ燃料生産を最適化します。

「…メタボロミクスでは、生体試料中の低分子化

合物質を網羅的に分析することができます。

これにより、採取時における生物やサンプル

の生理学的状態を示す生化学レベルの全貌

を知ることができます。また、プロテオミクス

およびトランスクリプトミクスや、ゲノム的な

観点からは調べるのが難しい、細胞の実際

の機能状態を知ることもできます。」

ミシガン大学教授̶  
Chris Beecher 博士
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メタボロミクスの威力を活用する

アジレントのメタボロミクス製品と豊富な科学的知見は、全てのメタボロミクスに必要なデータの迅速かつ確実な採取
と解析を支援します。

網羅的なメタボローム解析

網羅的なメタボロミクス研究では、不特定の代謝物の分析や、分析サンプルおよびコントロールサンプルにおける存在
量の統計的な有意差の特定、化学構造の解明などが行われます。解析ステップでは、特定の代謝物を生物学的なプロ
セスや条件に結び付けることができます。

MassHunter ソフトウェア MPP ソフトウェア
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統計解析統計解析 同定同定 パスウェイ解析パスウェイ解析
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多変量解析と視覚化

NMR
ソフトウェア

MassHunter
ソフトウェア

ピーク抽出

化合物同定

Mass Profiler Professional (MPP) ソフトウェア

パスウェイの視覚化

網羅的メタボロミクス用のアジレントソリューション
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アジレントは、網羅的メタボロミクスにおけるチャレンジ
を支援しています。

 • 質量分析 (MS) システムは、再現可能な形で複数サン
プルの未知物質を追跡し、再現性の高い質量およびリ
テンションタイムの測定を可能にします。

 • 各サンプルにおける存在量を正確に測定し、標準物質
が使用できない場合でも、信頼性の高い代謝物濃度の
比較を可能にします。

 • 分析結果の検証や編集を可能にするソフトウェアに 
より、特徴的な代謝物を検出します : AMDIS (GC/MS) 
および MassHunter Molecular Feature Extractor (LC/MS)

 • MassHunter と統合した化学データベースにより、未知
化合物を同定します : Agilent Fiehn GC/MS RTL 代謝物
ライブラリおよび METLIN Personal 代謝物データベース
と MS/MS スペクトルライブラリ

 • MPP の提供するシンプルまたは高度な統計解析および
視覚化ツールにより、複数のサンプルを効果的に解析
および比較します。MPP では、GC/MS データ、LC/MS 
データ、CE-MS データを解析できます。

 • オプションの MPP パスウェイ経路解析モジュールを使
えば、生物学的な関連性を踏まえて MS データを評価
できます。

 • 網羅的メタボロミクスに適した Agilent GC/MS システ
ム、LC/MS (TOF および Q-TOF) システム、CE-MS システ
ムは、大量のサンプルセットを分析するのに必要な優
れたデータ品質と再現性を提供できるように設計され
ています。

・アミン
・糖リン酸
・糖ヌクレオチド
・ヌクレオチド
・ヌクレオシド
・ニコチンアミド補酵素
　etc

低極性 高極性

CE-MSCE-MS

LC/MS

GC/MS

・脂質
・ホルモン
・カロティノイド
・ポリフェノール
・アルカロイド

・アミノ酸
・有機酸
　etc

・テルペノイド
・水溶/脂溶性ビタミン
・色素
・抗生物質
　etc

・炭化水素
・脂質
・ケトン系
・アルコール
・ラクトン

揮発性有機化合物 全般
・芳香族
・エステル系
・テルペン類
・脂肪酸
　etc

(極性成分は誘導体化)

(いずれのシステムでも)

GC/MS と LC/MS と CE-MS に適した測定対象の例
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定量的なメタボローム解析

定量的メタボロミクス研究では、バリデーションに重点が置かれます。また、多数のサンプルを使って、あらかじめ同定
された代謝物の濃度を正確に測定します。きわめて定量的な分析で、通常は標準品の使用が必要となります。

MassHunter ソフトウェア MPP ソフトウェア
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化合物同定

多変量解析と視覚化

NMR
ソフトウェア

MassHunter
ソフトウェア

Mass Profiler Professional (MPP) ソフトウェア

パスウェイの視覚化

定量的メタボロミクス用のアジレントソリューション
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アジレントは、定量的メタボロミクスにおけるチャレンジ
を支援しています。

 • 広いダイナミックレンジで高感度を実現するアジレント
の質量分析 (MS) システムを使えば、他の代謝物が多
量に存在する場合でも、少量のターゲット物質を検出
できます。

 • 低い CV 値を維持し、信頼性の高い大量のサンプル
セットの定量を可能にします。

 • 高速注入が可能な 質量分析 (MS) システムにより、大
量のサンプルセットを迅速かつ効率的に処理すること
で、高速分析に対応し、堅牢なパフォーマンスとハイ
スループットを実現します。

 • メソッドやデータを簡単に確認し、大量のサンプル
セットをバッチ処理することができます。

 • MPP の提供するシンプルかつ高度な統計解析および視
覚化ツールにより、複数のサンプルを効果的に解析お
よび比較します。また、網羅的メタボロミクス研究で提
示されたパスウェイを再確認できます。

定量的メタボロミクスに適した Agilent トリプル四重極 
LC/MS および GC/MS システムは、広いダイナミックレン
ジで高感度分析を実現し、大量のサンプルの分析に必要
な再現性と堅牢性を提供します。MassHunter Qualitative 
Analysis レポート作成ツールや MPP 解析および視覚化
ツールと組み合わせれば、複数化合物の大規模バッチに
対応する比類のない生産性を備えた定量的メタボロミク
スソリューションが実現します。

MPP ソフトウェアを使えば、階層的クラスタリング (上図) をはじめとする多くのクラスタリング手法により、データ内の相関性を特定
することができます。階層的クラスタリングでは、同様の存在量プロフィールがツリー構造内でグループ化されます。この樹系図では、
1 つの次元で代謝物質間の関連性が、別の次元でサンプル間の関連性が表示されています。この例では、異なる豆サプリメントを含む
ラットの餌について、繰り返し分析したサンプルの存在量プロファイルにおける類似性が示されています。
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メタボローム研究のニーズに応える 
ソフトウェア

強力なソフトウェアパッケージである Mass Profiler 
Professional (MPP) を使えば、網羅的メタボロミクス研究
のデータも定量的メタボロミクス研究のデータも解析す
ることができます。

MPP を使えば、大量のサンプルセットのデータを比較お
よび視覚化し、代謝物バイオマーカーを迅速に発見する
ことができます。メタデータ解析により、複雑な実験に
おいても関連性を見つけだすこともできます。また、複数
の機器で採取したデータを標準化、補正、比較すること
もできます。こうした機能は、複数のメタボローム解析を
実施するラボには欠かせません。

MPP では、複数のサンプルに存在する代謝物の種類や
相対量の有意差を簡単に特定することができます。これ
により、データを生物学的なつながりに照らして評価する
ことができます。ANOVA、主成分分析 (PCA)、クラスタリ
ング、ボルケーノプロット、階層的クラスタリング、クラス
予測分析などにより、統計的に有意な差を見つけだすこ
とができます。R スクリプトを実行し、解析をカスタマイ
ズすることも可能です。

ワークフローガイド付きの強力で使いやすい MPP ソフトウェア
なら、単一のソフトウェアプラットフォームで、複数の実験を組
み合わせることができます。

MPP 環境では、METLIN Personal 化合物データベースや 
Agilent Fiehn GC/MS RTL 代謝物ライブラリでリテンショ
ンタイムやスペクトルを検索し、代謝物の化学特性を特
定することもできます。また、精密質量データについて
は、ID ブラウザでスペクトルデータから実験式を算出す
ることができます。実験式と精密質量データベースを組
み合わせれば、化合物同定の信頼性が高まります。

MPPソフトウェアは、GC/MS、LC/MS、CE-MS における実験結果の差異の抽出を支援します。アジレントの Mass Profiler Professional 
ソフトウェアは、主成分分析、ANOVA、クラスタリングアルゴリズム、クラス予測といった多変量解析ツールを搭載しています。これ
により、大量のサンプルセットを意味のある情報へと効果的に変換します。
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パスウェイ解析

観察された差異に関連する代謝物やタンパク質を知
るだけでは、十分ではありません。その生物学のパス
ウェイ解析モジュールを使って、公表されている文献
の自然言語処理により作成されたアジレントの双方
向データベースを検索することができます。BioPax 形
式の複数のパスウェイをインポートできます。エンティ
ティリストを用いてこれらのパスウェイを検索し、実
施している生物学的分析に関連するパスウェイを特
定することが可能です。このモジュールの一部として
提供されるタンパク質および類似科学物質のデータ
ベースが、パスウェイ解析をさらに容易にします。

メタボロミクスの統合

複数のオミクスデータを統合すれば、生物学的な挙
動を知るのに役立ちます。GeneSpring GX と MPP を
組み合わせた次世代のオミクス解析ソフトウェアで
は、ゲノミクス、トランスクリプトミクス、プロテオミ
クス、メタボロミクスのデータを単一のソフトウェア
プラットフォームで解析できるようになります。アジレ
ントのインフォマティクスツールの統合により、研究
者はひとつのソフトウェア環境で分析を行い、共通
の統計解析および視覚化ツールを用いて異なるオミ
クスデータを解析することができます。

MPP ソフトウェアでは、複数のサンプルや複数の質量分析装置
のデータを単一の解析系内で比較することができます。複雑な
実験において、ペアワイズ比較を超えた関連性を検出し、パス
ウェイ解析による生物学的解釈を可能にします。

「化合物同定は、メタボロミクスにおける大

きなボトルネックです。この難問を解決する

ために、私達はアジレントに、METLIN パー
ソナル代謝物データベースと MS/MS スペ
クトルライブラリの開発を支援しています。

アジレントとの継続的な取り組みにより、メ

タボロミクス分野に貢献する新ツールが開

発されるのを楽しみにしています。」

̶  Gary Siuzdak 博士 
シニアディレクター 
Scripps Center for Mass Spectrometry
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GC/MS とソフトウェア

 • 5975 シリーズ GC/MS ̶ クラス最高感度のシングル
四重極 MS により、微量の代謝物も検出します。化学
的に不活性なイオン源により、代謝物の分解を防ぎま
す。分析結果の信頼性を高める優れた再現性も備えて
います。

 • 7000 シリーズトリプル四重極 GC/MS ̶ 定量/ターゲッ
トメタボロミクスに最適です。ルーチン分析における
フェムトグラムレベルの感度により、きわめて優れた
検出下限と定量下限を実現します。高い選択性と低ノ
イズにより、きわめて微量の代謝物でも見逃しません。
最大 500 MRM トランジション/秒という優れたデータ
取り込みスピードを備えています。

 • Agilent Fiehn GC/MS メタボロミクスライブラリ ̶ 
Oliver Fiehn 博士の開発したメタボロミクス専用ライブ
ラリで、現在でも登録数は増加しつづけています。約 
700 種類にのぼる一般的な代謝物の GC/MS EI スペク
トルとリテンションタイムインデックスを網羅していま
す。GC/MS の分析メソッドを含んでいるほか、GC/MS 
の代謝物分析を容易にすることで、研究の成功を後押
しします。Agilent Fiehn ライブラリとアジレントの他の 
GC/MS メタボロミクス用ソフトウェアツールを組み合
わせれば、より迅速に代謝物を同定し、メタボローム研
究に関する知見を深めることができます。

最先端の分析を実現する
アジレントのメタボロミクス用 
分析機器とソフトウェア
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LC/MS、CE-MS とソフトウェア

 • 6200 シリーズ Accurate-Mass TOF ̶ 低分子化合物の
プロファイリングおよび同定に最適な 6200 TOF LC/MS 
は、通常 1 ～ 2 ppm という質量精度とアトモルレベル
の感度により、きわめて微量の化合物でも検出および
同定します。5 桁のダイナミックレンジにより、他の化
合物が大量に存在する場合でも、微量のターゲット化
合物を検出できます。最高で毎秒 20 スペクトルという
スペクトル取り込みスピードにより、1290 Infinity LC を
用いた UHPLC 分析にも対応します。

 • 6500 シリーズ Accurate-Mass Q-TOF ̶ 性能は 6200 シ
リーズ TOF LC/MS と同じで、MS/MS 機能を備えていま
す。通常 2 ～ 4 ppm MS/MS という質量精度により、低
分子化合物の同定能力を向上させ、データベース検索 
での偽陽性結果を低減します。最高で毎秒 10 MS/MS 
スペクトルというスペクトル取り込みスピードにより、
1290 Infinity LCを用いた UHPLC 分析にも対応します。

 • 6400 シリーズトリプル四重極 LC/MS ̶ フェムトグラ
ム以下の感度により、微量の化合物の検出を可能にし
ます。超高速 MRM と堅牢で信頼性の高い性能を備え
た 6400 シリーズトリプル四重極 LC/MS は、ラボの生
産性向上を実現し、大量のサンプルセットの分析を可
能にします。Q-TOF と共通のイオン光学系を備えてい
るので、未知化合物探索からバリデーションに移行す
る際のトリプル四重極へのメソッド変換も容易です。

 • METLIN Personal 代謝物データベースとライブラリ ̶ 
MassHunter および MPP ソフトウェアと統合されてい
る METLIN Personal 代謝物データベースは、8000 種類
の脂質を含む 2 万 7000 種類以上の代謝物と、1000 種
類を超える標準物質のリテンションタイムを網羅して
います。TOF および Q-TOF データと組み合わせれば、
精密質量およびリテンションタイムデータベース検索
を用いた同定が可能になります。3000 以上の化合物を
含む MS/MS スペクトルライブラリ検索など、新たに
拡張された機能により、同定の信頼性をさらに高める
ことができます。
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