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[装置構成]
GC-MS : GCMS-TQ8040 NX
オートインジェクタ : AOC-30i / 20s U
データベース : Smart Metabolites Database Ver.2
カラム : BPX-5 (30 m, 0.25 mm  I.D., 0.25 µm) 
[GC]
試料気化室 : 250℃
注入モード : スプリット
スプリット比 : 30
キャリアガス : He
キャリアガス制御 : 線速度 (39.0 cm/sec)
カラムオーブン温度 : 60℃ (2 min) → (15℃/min) → 330℃(3 min)
[MS]
イオン源 : 200℃
インターフェイス温度 : 280℃
測定モード : MRM

はじめに
メタボロミクスとは生体内に含まれる代謝物を網羅的に

解析する研究手法です。医学から食品に至る様々な分野で
活用されています。食品の品質は多くの成分が複合的に関
与しているため、代謝物を包括的に分析することで、食品
の開発や製造プロセスの改善に役立てられています。米は
糖、アミノ酸、脂肪酸などの代謝物を含んでおり、近年、
味わいを重視した米の品種改良が行われています。

本稿では502化合物を対象とした産地が異なる同一品種米
中の代謝物一斉分析から多変量解析を行った結果について
ご 紹 介 し ま す 。 測 定 は GCMS-TQ8040 NX と Smart 
Metabolites Database  Ver.2、データ処理は多検体定量支
援 ソ フ ト ウ ェ ア LabSolutions Insight 、 多 変 量 解 析 は
eMSTAT Solutionを使用しました。前処理からデータ解析ま
でのワークフローを図1に示します。

表 1 分析条件

図 1 前処理からデータ解析までのワークフロー

 eMSTAT Solutionは直感的な操作でクロマトグラムデータの多変量解析が可能です。
 多変量解析によりサンプル間の差異およびサンプルに特徴的な化合物を探索することができます。
 502成分を対象とした代謝物一斉分析から多変量解析までを簡単かつ効率的に行うことができます。
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図 2 eMSTAT Solutionのデータ解析のワークフロー
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日本の6カ所の都道府県で生産された市販のコシヒカリ8
種（新潟1、新潟2、富山1、富山2、香川、千葉、滋賀、茨
城）をサンプルとしました。凍結粉砕した米100 mgをBligh 
& Dyerの方法をベースとした前処理方法にて抽出し、メト
キシム-TMS誘導体化しました。内部標準物質は2-イソプロ
ピルリンゴ酸を使用しました。Smart Metabolites Database 
Ver.2を用いて各サンプルn=3で測定しました。測定条件を
表1に示します。
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eMSTAT Solutionは直感的な操作でクロマトグラムデータ
の多変量解析と判別分析が行える統計解析ソフトウェアで
す。多変量解析ではサンプル間の識別と差異に寄与する
マーカーピークの探索、判別分析では教師データによる判
別モデルの作成とそれを用いた判別分析を行うことができ
ます。1クリックで統計解析モードと判別解析モードの切り
替えが可能です。データ解析のワークフローを図2に示しま
す。
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図 4 新潟1のMRMクロマトグラム（全体）

分析結果
検出された化合物のMRMクロマトグラムの例を図3、新

潟1のMRMクロマトグラムを図4に示します。LabSolutions 
Insightを用いてデータ処理を行った結果、全てのサンプル
から糖、アミノ酸および脂肪酸など中心に65化合物が検出
されました。検出された化合物一覧を表2に示します。検出
された化合物の面積値を内部標準物質の面積値で補正し、
得られた面積比を以降の解析に使用しました。測定対象成
分が多く、多検体データを扱う場合はデータ解析に多くの
時 間 を 費 や し ま す 。 多 検 体 定 量 支 援 ソ フ ト ウ ェ ア の
LabSolutions Insightを用いることで多検体・多成分のデー
タ処理をより簡便に、効率的に行うことができます。また、
eMSTAT Solutionsへインプットするデータをワンクリック
で出力（.csv）することができます。

新潟1 香川

図 3 検出された化合物のMRMクロマトグラム

Caproic acid-TMS

表 2 検出された化合物一覧

Sorbitol-6TMS

新潟1 滋賀

千葉 新潟2

1 Glucose-meto-5TMS(1) 23 2,3-Butanediol-2TMS(1) 45 3-Aminoglutaric acid-2TMS

2 Glucose-meto-5TMS(2) 24 2,3-Butanediol-2TMS(2) 46 4-Aminobutyric acid-3TMS

3 Fructose-meto-5TMS(1) 25 Putrescine-4TMS 47 5-Oxoproline-2TMS

4 Fructose-meto-5TMS(2) 26 Alanine-2TMS 48 2-Aminopimelic acid-3TMS

5 Arabinose-meto-4TMS 27 Valine-2TMS 49 Indol-3-acetic acid-2TMS

6 1,6-Anhydroglucose-3TMS 28 Leucine-2TMS 50 Salicylic acid-2TMS

7 Sucrose-8TMS 29 Isoleucine-2TMS 51 Caproic acid-TMS

8 Raffinose-nTMS 30 Proline-2TMS 52 Glycolic acid-2TMS

9 N-Acetylglucosamine-meto-4TMS 31 Glycine-3TMS 53 Octanoic acid-TMS

10 N-Acetylmannosamine-meto-4TMS(1) 32 Serine-3TMS 64 Nonanoic acid-TMS

11 N-Acetylmannosamine-meto-4TMS(2) 33 Threonine-3TMS 55 Myristic acid-TMS

12 Glycerol-3TMS 34 Aspartic acid-3TMS 56 Palmitic acid-TMS

13 Sorbitol-6TMS 35 Glutamic acid-3TMS 57 Stearic acid-TMS

14 Inositol-6TMS(2) 36 Phenylalanine-2TMS 58 Linoleic acid-TMS

15 Citric acid-4TMS 37 1-Butylamine-2TMS 59 Urea-2TMS

16 Succinic acid-2TMS 38 Hydroxylamine-3TMS 60 Allantoin-4TMS

17 Glyceric acid-3TMS 39 2-Aminoethanol-3TMS 61 Adenosine-4TMS

18 3-Hydroxyglutaric acid-3TMS 40 Cysteine-3TMS 62 Nicotinic acid-TMS

19 Lactic acid-2TMS 41 Tyrosine-3TMS 63 Pantothenic acid-3TMS

20 Glycolic acid-2TMS 42 Tryptophan-3TMS 64 Phosphoric acid-3TMS

21 Benzoic acid-TMS 43 Asparagine-3TMS 65 Glycerol 3-phosphate-4TMS

22 Ferulic acid-2TMS 44 3-Aminopropanoic acid-3TMS

Isoleucine-2TMS
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まとめ

GCMS-TQ、Smart Metabolites Database、eMSTAT Solution、およびLabSolutions Insightは、株式会社島津製作所またはその関係会社の日本およびその他
の国における商標です。

産地が異なる8種の同一品種米中の代謝物の分析と多変量
解析によりサンプル間の差異解析を行いました。スコアプ
ロットにより同一品種米のサンプル間の差異を可視化し、
ローディングプロットにより特徴的な化合物を確認するこ
とができました。

Smart Metabolites Database Ver.2、LabSolutions Insight
およびeMSTAT Solutionを用いることで多成分一斉分析から
多検体サンプルの解析作業を効率的に行うことができます。

多変量解析結果
LabSolutions Insightで出力したピークリスト（.csv）をテ

キストファイル（.txt）へ変換し、eMSTAT Solutionに読み
込んで主成分分析を行いました。主成分分析には検出され
た化合物のうちp値が0.05以下の55化合物を使用しました。

米8種のスコアプロットを図5に示します。第一主成分の
寄与率は22.0％、第二主成分軸の寄与率は19.4％であり、合
算して合計41.4％となりました。第一主成分軸で香川と千
葉が分離されました。第二主成分軸で富山の2種と新潟の2
種が分離されました。

ローディングプロットを図6に示します。千葉はロイシン
やバリンなどのアミノ酸、香川はグルコースやフルクトー
スなどの単糖、新潟1はオクタン酸、カプロン酸などの脂肪
酸、富山1と富山2はクエン酸や2-アミノピメリン酸などの
有機酸が多く含まれていることがわかりました。また、第
二主成分軸で単糖と多糖が反対の位置にプロットされたこ
とから糖のプロファイルが異なることがわかりました。各
産地で特徴的な化合物のボックスプロットを図7に示します。
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図 5 米8種のスコアプロット

図 6 米8種のローディングプロット
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関連製品 一部の製品は新しいモデルにアップデートされている場合があります。

 GCMS-TQ™8040
NX
トリプル四重極型 ガスクロマトグラフ質
量分析計

 Smart Metabolites
Database™ Ver.2
GC-MS(/MS)代謝物分析用データベース
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