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Synopsis

• Public and proprietary metabolite databases
• Instrument manufacturers provide software and search 
tools for their proprietary databases

• Usually a single copy of the software is provided

• Sciex and Waters provide additional copies at >$35,000 
for each

• Metabolomics service companies have proprietary 
databases and do not allow investigators submitting 
samples to have access to them

• This discourages deeper research to be performed on 
metabolomics data
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Public databases

• North America
• Metlin (https://metlin.scripps.edu/index.php) 

• Human metabolomics database http://www.hmdb.ca/

• PubChem http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

• Europe
• ChemSpider (http://www.chemspider.com/) 

• Asia
• Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes (KEGG) 
(http://www.genome.jp/kegg/) 

Choosing the ions to search

• Go to the Download file from Metaboanalyst and 
open the file “peak_normalized_rt_mz.csv”

• Use Excel to calculate the p‐values for all the 
metabolites (they’re ordered by m/z in the file)

• Now sort the entire file by the p‐values

• Choose the ions with p‐values <0.001 (there 
should be 80) and copy them into a Word file and 
save the file

• We’ll search these in multiple databases
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Metlin

Metlin output‐1

Has MSMS data in this record
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Metlin output‐2

Unlikely fits – high  ppm

Metlin output‐3
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HMDB search

HMDB search output‐1
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Click on HMDB record



02/10/2016

7

Searching in ChemSpider

ChemSpider output
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MetaboSearch

• Find MetaboSearch using your browser
• it’s at 
http://omics.georgetown.edu/metabosearch.html
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Download at Ressom lab 

Opening MetaboSearch gives you this
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MetaboSearch set up page

Data loaded – note negative ions
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MetaboSearch completed

Opening Metabosearch file
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MetaboSearch output


