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Knowledge that will change your world

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/
• Metabolomics Workbench 
(http://www.metabolomicsworkbench.org/data/index.php) 

• Europe
• ChemSpider (http://www.chemspider.com/) 
• Metabolights (https://www.ebi.ac.uk/metabolights/) 

• 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 “plsda.vip”

• In Excel, highlight the whole file and sort 
according to Comp 1 (high to low)

• Copy the m/z values for those with comp1 values 
>2 and place them in a new sheet and save the file

• We’ll search these in multiple databases
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METLIN

Go to https://metlin.scripps.edu/
and login in with your email address 

and password
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Copy the m/z values into here

Select negative

Select M‐H

METLIN output 1
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No hits to 4‐ethylphenol sulfate

Discovering genistein
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MSMS of genistein

No 4‐ethylphenol glucuronide
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METLIN identifies apigenin
sulfate, but not genistein sulfate

Genistein is the isoflavonoid isomer of the flavonoid, apigenin

The MSMS data is only for the positive ion.

Genistein glucuronide is not listed
The MSMS data is only for the positive ion.
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METLIN got E2‐glucuronide right
The MSMS data is only for the positive ion.

No genistein glucuronide sulfate
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Did find genistein diglucuronide
but the MSMS data is only for the positive ion.
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MSMS negative spectrum of homoarginine
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MetaboSearch

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

• Note that this software has issues – do not attempt to 
download the metabolite data 

• Instead copy it and paste it to a Word file

• Then copy the Word translated version to an Excel file
• This creates tab separated data
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Enter the m/z values 
from the VIP file 



2/11/2018

17

When the search is complete, copy the data in the output panel (command‐A, command‐C)
Open a new Word file – switch to Landscape mode – then copy again and transfer to Excel

Copy to a new sheet, sort according to the KEGG column and then copy the values
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Going to the KEGG Pathway 
website

• http://www.genome.jp/kegg/pathway.html

• We'll take the compounds detected in 
MetaboSearch that have KEGG identifiers

• These can be mapped to pathways
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http://mona.fiehnlab.ucdavis.edu/
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This produces 8 records for trihydroxy(iso)flavones


