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脂質メタボロミクス(リピドミクス)とは？
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脂質の多様性を捉えるLC分離系
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(Ref) Ikeda K. Bioactive Lipid Mediators Part Ⅳ 25, 349–356, 2015

A→ACN:MeOH:water (=2:2:6) + 5mM CH3COONH4 + 10 nM EDTA
B→IPA + 5mM CH3COONH4 + 10 nM EDTA

(S1P)

CHCl3:MeOH:Water
(=1:2:0.2)

Total
320 μL



脂質代謝物とLCシステムとのマッチングを理解する重要性
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ノンターゲット解析とは？

ターゲット解析(従来型)ノンターゲット解析

網羅性に乏しい
選択性・定量性が高い

リン脂質

リゾリン脂質

RT

m
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網羅性が高く再解析も可能 (解析技術難)
思いもよらない分子や代謝経路の発見
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網羅的かつ高精度な
探索・同定が不可欠

構造スクリーニング技術開発
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探索範囲の広いノンターゲット解析システムの開発
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(Ref) 実験医学「脂質クオリティ」, 227–233, 2018



Step1

Step2

既存の脂質スクリーニング技術の問題点の改善

同定精度を高めるプログラム

高精度な同定結果を“抽出”
(構造同定アルゴリズムを満たした)

Lipidiscovery

MSデータのクオリティーチェック

高精度MS/MS構造スクリーニング

同定精度
(約90%※)

Step1
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従来のソフトウエア

同定精度
が低い

(約50%※)同定条件の
設定が不十分

In silicoベース実測ライブラリーベース

再検証

・LCの移動相組成・条件の違い
(アダクトイオンが変動)
・MS分析装置・条件の違い

(フラグメンテーションが変動)
・MS/MSスペクトルの解釈不足

(実測でIn silicoデータが非再現)
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同定精度を高めるプログラム
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Lipidiscovery による高精度な脂質同定の流れ
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MS/MS spectrum patterns for PE (16:0/20:4)
identification based on Lipidiscovery criteria

Loop calculation

約6～7割
同定抽出

実測ライブラリーベース

数多くの実測データから同定ルール普遍化
→プログラミング化して高精度な自動同定

1,000 MS/MS data



選択性や定量性の高いターゲット解析

UPLC/三連四重極型MS

網羅的な探索・同定

UPLC/四重極飛行時間型MS

脂質抽出
構造スクリーニング技術

探索範囲の広いノンターゲット解析

m/z

m/z

m/z

m/z

m/z

m/z

一斉MS/MS解析

探索範囲の拡大
データの質の向上

Database

MRMプロファイリング
Q1 Q3 R.T

Lipidiscovery

マルチリピドミクス

脂質分画



新規の脂質代謝物の構造同定に向けた新技術

TOFQ2Q1

新しいMS/MSフラグメンテーション法
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