
第13号：マルチブロック・メタボロミクス

しかしこれらの手法は、バイオマーカー探索には有効ですが、新しい生物学的な機能を見つける

には不向きでした。それはマーカーとマーカーの関係をとらえることが苦手だからです。

未知なるバイオマーカーの相関を見つけるのには、主成分分析（ＰＣＡ）やクラスター解析など
のいわゆる「教師なし学習法」が用いられます。ＰＣＡではサンプル同士の関係をスコアプロット
に、マーカー同士の関係をローディングプロットに落とし込み、似た変動パターンを示すものを分
類分けしてきます。直感に近い解析ができることと、解析が容易であるため、多くの研究者が利用

しています。

しかしながら研究がより複雑になってくると、一般の主成分分析では対応できないケースが出

てきました。主成分分析は（サンプル✖マーカー）の２次元データの解析を基本としますが、
（サンプル✖マーカー✖時間）や（サンプル✖マーカー✖臓器）など、３次元データを扱うケースが

増えてきたためです。

研究の背景

プロテオミクス、メタボロミクスから得られる膨大なデータは、それをよりコンパクトにまとめ
た視覚的でわかりやすいグラフやチャートに加工することが重要です。一般にヒートマップやボル

ケーノプロットなどが使われます。

そこで私たちは３次元データ構造に対応
したマルチブロックＰＣＡという技術をメ
タボロミクスに応用し、これを「マルチブ

ロック・メタボロミクス」と命名しました。

マルチブロックＰＣＡは主に化学反応の
最適化（ケモメトリクス）の分野で発展し

た手法です。
マルチブロック・メタボロミクスの有用

性を評価するために、私達はⅡ型糖尿病モ
デルラット（ＺＤＦ）の「心臓」「肝臓」

「腎臓」の３つを同時に分析しました。

使 っ た 分 析 手 法 は CE-MS, LC-MS,

Lipidomics-LC-MS です。
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その結果、図４に示す通り、臓器ごとのローディングプロットを得ました。もし個々の臓器ごとに
ＰＣＡを行った場合は、第一主成分、第二主成分の軸の向きが臓器ごとに異なるため。三つのマップを
横並びに比較することができません。しかし「マルチブロックＰＣＡ」では、それぞれの軸方向を保っ

たまま主成分を算出するため、三つの臓器の変動を横並びに比較することができるのです。

図４に示す通り、私たちは飽和脂肪酸類と不飽和脂肪酸類の蓄積パターンが臓器ごとに異なることを
見出しました。さらにこれら脂肪酸を分子内にもつＴＧ（トリグリセリド）についても、臓器によって

蓄積パターンが異なることを発見しました。長鎖不飽和脂肪酸に特異的に結合するFABP(Fatty acid
binding protein)の発現は臓器ごとに異なるため、それが結果的に臓器特異的な脂質の蓄積を生み出し
たものと思われます。本研究はコンピューター生物科学の専門誌 , Computational and Structural
Biotechnology Journal に発表されました。
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図４ マルチブロックメタボロミクス ローディングプロット


