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略称 

 

略号 名称 和名 

AcAc acetoacetate アセト酢酸 

acyl-CoA acyl-coenzyme A アシル補酵素 A 

Ala alanine アラニン 

ALT alanine aminotransferase アラニンアミノトランスフェラーゼ 

AML12 alpha mouse liver 12  

Arg arginine アルギニン 

Asn asparagine アスパラギン 

Asp aspartic acid アスパラギン酸 

AST aspartate aminotransferase 
アスパラギン酸アミノトランスフェラ

ーゼ 

ATCC American Type Culture Collection 
アメリカン・タイプ・カルチャー・コレ

クション 

Cer ceramide  セラミド 

Chol cholesterol コレステロール 

ChE cholesterol ester  コレステロールエステル 

Cit citrate クエン酸 

CoA coenzyme A 補酵素 A 

CPT1 carnitine palmitoyltransferase 1 カルニチンパルミトイルトランスフェ

ラーゼ 1 

DEA diethylamine ジエチルアミン 

DG diacylglycerol ジアシルグリセロール 

DHAP dihydroxyacetone phosphate ジヒドロキシアセトンリン酸 

DMEM Dulbecco's modified Eagle's medium ダルベッコ改変イーグル培地 

F6P fructose 6-phosphate フルクトース 6-リン酸 

FA  fatty acid 脂肪酸 

FA 4:0 butyric acid 酪酸 

FA 6:0 hexanoic acid ヘキサン酸 

FA 8:0 octanoic acid オクタン酸 

FA 10:0 decanoic acid デカン酸 

FA 12:0 lauric acid ラウリン酸 

FA 14:0 myristic acid ミリスチン酸 

FA 16:0 palmitic acid パルミチン酸 

FA 18:1 oleic acid オレイン酸 

FBP fructose 1,6-bisphosphate フルクトース 1,6-ビスリン酸 

FDR false discovery rate  
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Fum fumalate フマル酸 

G1P glucose 1-phosphate グルコース 1-リン酸 

G3P glucose 3-phosphate グルコース 3-リン酸 

G6P glucose 6-phosphate グルコース 6-リン酸 

GAP glyceraldehyde 3-phosphate グリセルアルデヒド 3-リン酸 

Gln glutamic acid グルタミン酸 

Glu gulutamine グルタミン 

His histidine ヒスチジン 

HMG-CoA hydroxymethylglutaryl-CoA ヒドロキシメチルグルタリル-CoA 

IC/HRMS/MS 
ion chromatography high-resolution 

tandem mass spectrometry 

イオンクロマトグラフィータンデム質

量分析 

Ile isoleucine イソロイシン 

Isocit isocitrate イソクエン酸 

LCFAs long-chain fatty acids 長鎖脂肪酸 

LCTs long-chain triacylglycerols 長鎖トリアシルグリセロール 

Leu leucine ロイシン 

LPA lysophosphatidic acid リゾホスファチジン酸 

LPC lysophosphatidylcholine  リゾホスファチジルコリン 

LPE lysophosphatidylethanolamine  リゾホスファチジルエタノールアミン 

LPG lysophosphatidylglycerol リゾホスファチジルグリセロール 

LPI lysophosphatidylinositol  リゾホスファチジルイノシトール 

LPS lysophosphatidylserine リゾホスファチジルセリン 

Lys lysine リシン 

Mal malate リンゴ酸 

MCFAs medium-chain fatty acids 中鎖脂肪酸 

MCTs medium-chain triacylglycerols 中鎖トリアシルグリセロール 

Met methionine メチオニン 

MG monoacylglycerol モノアシルグリセロール 

MRM multiple reaction monitorin 多重反応モニタリング 

MS mass spectrometry 質量分析 

NMR nuclear magnetic resonance 核磁気共鳴 

Orn ornithine オルニチン 

Oxa oxaloacetate オキサロ酢酸 

PA phosphatidic acid ホスファチジン酸 

PC phosphatidylcholine  ホスファチジルコリン 

PCA principal component analysis 主成分分析 

PE phosphatidylethanolamine  ホスファチジルエタノールアミン 

PEP phosphoenolpyruvate ホスホエノールピルビン酸 

PFPP pentafluorophenylpropyl ペンタフルオロフェニルプロピル 

PG phosphatidylglycerol ホスファチジルグリセロール 
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Phe phenylalanine フェニルアラニン 

PI phosphatidylinositol  ホスファチジルイノシトール 

PLA2 phospholipase A ホスホリパーゼ A2  

Pro proline プロリン 

PS phosphatidylserine ホスファチジルセリン 

RT retention time 保持時間 

SCFA short-chain fatty acid 短鎖脂肪酸 

SCOT 
succinyl-CoA: 3-ketoacid-CoA 

transferase 

スクシニル-CoA: 3-ケト酸 CoA トラン

スフェラーゼ  

Ser serine セリン 

SFC supercritical fluid chromatography 超臨界流体クロマトグラフィー 

SFC/TQMS 
supercritical fluid chromatography triple 

quadrupole mass spectrometry 

超臨界流体クロマトグラフィー三連四

重極型質量分析 

SM sphingomyelin スフィンゴミエリン 

Suc succinate コハク酸 

TG triacylglycerol トリアシルグリセロール 

Thr threonine スレオニン 

Trp tryptophan トリプトファン 

Tyr tyrosine チロシン 

Val valine バリン 

VLDL very low density lipoprotein 超低密度リポタンパク質 

2-KG 2-ketoglutarate 2-ケトグルタル酸 

2-PGA 2-phosphoglyceric acid 2-ホスホグリセリン酸 

3-HB 3-hydroxybutyric acid 3-ヒドロキシ酪酸 

3-PGA 3-phosphoglyceric acid 3-ホスホグリセリン酸 
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第一章 緒論 

 

1.1. 中鎖脂肪酸と中鎖脂肪酸油  

食用油脂はほとんどの場合，動物性・植物性に関わらず 1 分子のグリセロールと 3

分子の脂肪酸から構成されたトリアシルグリセロール (triacylglycerol, TG) の形態を

とる．食用油脂中の TG においては，炭素鎖が 14 以上の長鎖脂肪酸 (long-chain fatty 

acids, LCFAs) から構成された長鎖脂肪酸油 (long-chain triacylglycerols, LCTs) が多く

を占める．炭素鎖が 6-12 の脂肪酸は広義には中鎖脂肪酸 (medium-chain fatty acids, 

MCFAs) と呼ばれ，ココナッツ油やパーム核油中に，多くは中鎖脂肪酸油 (medium-

chain triacylglycerols, MCTs) として天然に存在する (表 1-1)．ココナッツ油中の TG の

約半分はラウリン酸 (lauric acid, FA 12:0) から構成されている一方で，商業用の MCTs

は主にオクタン酸 (octanoic acid, FA 8:0) とデカン酸 (decanoic acid, FA 10:0) で構成さ

れており 1，1950 年代に Babayan によって製造方法が確立された 2 (図 1-1)． 

MCFAs は LCFAs と比較して化学的，物理的特性の面で大きな違いが存在する．

MCFAs は LCFAs と比較して融点が低い．また，一般的な食用油は炒め物や揚げ物な

どの加熱調理に使用される場合が多いが，MCTs は発煙点が低いため，加熱調理には

適していない．そこで，MCFAs と LCFAs で構成された中長鎖脂肪酸油 (medium-long-

chain triacylglycerols, MLCTs) の構造をとることで，発煙点が上昇し，泡立ちが抑制さ

れることで調理適性が付加されている 3,4．また，MCTs は一般的な食用油と比べて粘

度が低く，流動性や溶解性の点で異なる特性を持っているため，潤滑油や香料の抽出

溶媒等の工業用途でも活用されている． 
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表 1-1. 主な食用植物油脂の脂肪酸組成 a 

FA (%) ココナッツ油 パーム核油 パーム油 大豆油 菜種油 ごま油 コーン油 

FA 6:0 0.4 0.2 - - - - - 

FA 8:0 5.8 2.8 - - - - - 

FA 10:0 5.3 3.0 0.0 - - - - 

FA 12:0 47.5 47.2 0.3 - - - - 

FA 14:0 19.0 16.3 1.0 0.0 0.0 - - 

FA 16:0 9.9 8.9 44.0 10.6 4.1 9.4 11.5 

FA 16:1 - - 0.2 0.0 0.2 0.1 0.0 

FA 18:0 3.1 2.7 4.5 4.1 1.7 5.8 1.8 

FA 18:1 7.2 16.3 39.7 23.3 63.5 40.4 30.9 

FA 18:2 1.7 8.9 9.6 53.7 19.3 43.1 53.5 

FA 18:3 - - 0.2 7.2 9.0 0.3 1.3 

日本油脂検査協会 令和元年度食用植物油脂の脂肪酸組成より抜粋・改編 

a 0.0 は 0.1%未満を示す． 
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図 1-1. MCTs の製造法 

Senior JR, Medium Chain Triglycerides. Philadelphia, PA: University of Pennsylvania Press 

(1968) より抜粋・改編 

 

1.2. 中鎖脂肪酸の消化・吸収・代謝 

MCTs は LCTs と比較して，物性面に限らず，摂取時の消化・吸収・代謝の面におい

ても大きく異なる性質を持つ．LCTs は，舌リパーゼや胃リパーゼによる加水分解は

ごくわずかのため，胃内では LCTs のほとんどは TG の形態で存在し，腸管に送達さ

れた後に膵リパーゼによってグリセロール骨格の 1, 3位のエステル結合が加水分解さ

れ，2-モノアシルグリセロール (2-monoacylglycerol, 2-MG) と脂肪酸 (fatty acids, FAs) 

が産生される 5．2-MGs と FAs は胆汁酸に乳化されることでミセルを形成し，小腸内
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腔から小腸上皮細胞内に取り込まれる．小腸上皮細胞で TG として再合成された後に，

リポタンパク質となってリンパ管を通り，血流に乗って全身へと輸送される．血液中

の TG は全身を巡る過程でリポタンパク質リパーゼの作用によって加水分解される．

遊離した FAs は末梢組織へ取り込まれ，骨格筋や心臓では分解されてエネルギーとな

り，脂肪組織では蓄積される． 

一方，MCTs は，LCTs と比較して，舌リパーゼ，胃リパーゼによって加水分解され

やすく，加水分解時にグリセロール骨格の 1, 3 位のみではなく 2 位についても加水分

解される 6,7．そのため，MCTs は腸管内ではほぼ完全にグリセロールと MCFAs に消

化され，また MG はほとんど存在しないことから貯蔵中性脂質である TG に再合成さ

れにくい性質を有する 8．さらに，MCFAs は鎖長が短いため胆汁酸によるミセル形成

を必要とせずに小腸内腔から小腸上皮細胞に吸収され，門脈を通じて肝臓に直接運ば

れやすいと考えられている 9,10 (図 1-2)． 

 

 

図 1-2. MCTs の消化・吸収 

 

肝臓では，LCFAs はミトコンドリアに入る前に細胞質でアシル-CoA に変換される

必要がある．カルニチンパルミトイルトランスフェラーゼ 1 (carnitine 

palmitoyltransferase 1, CPT1) はミトコンドリア外膜に局在する酸化の律速酵素であ

リンパ管

血管

門脈

小腸内腔

胆汁酸
ミセル

TG再合成

膵リパーゼ 胃

胃リパーゼ
カイロミクロン

小腸上皮
細胞

肝臓

末梢組織

MCT

LCT

リポタンパク質
リパーゼ



- 10 - 

 

り，長鎖アシル-CoA を長鎖アシルカルニチンに変換し，ミトコンドリアに輸送する．

ラット肝の灌流試験において，CPT1 阻害剤を添加すると，オレイン酸 (oleic acid, FA 

18:1) の β 酸化は阻害された一方で，FA 8:0 の β 酸化は阻害されなかったという報告

から，肝臓に送り込まれた MCFAs の大部分はカルニチンを介さずに直接ミトコンド

リア内膜を通過すると言われている 11．したがって，肝臓に送り込まれた MCFAs は

LCFAs よりも β 酸化によるアセチル-CoA への変換速度が速くアセチル-CoA 産生が

亢進すると考えられている 12．酸化によって生成されたアセチル-CoA はクエン酸回

路に供給されエネルギー産生に使用されるが，肝臓に大量のアセチル-CoA が存在す

ると 3-ヒドロキシ酪酸  (3-hydroxybutyric acid, 3-HB) やアセト酢酸  (acetoacetate, 

AcAc) といったケトン体の産生が亢進することも知られている 13．ラットから単離し

た肝細胞を用いた研究では，MCFAs 添加でケトン体が増加することが確認されてい

る 14．同様にヒトでの研究においても長期の MCT 摂取により，血中のケトン体量が

増加することが知られている 15．ケトン体は絶食や飢餓状態など糖質が不足する場合

に肝臓で産生される物質である．肝臓はケトン体を合成するヒドロキシメチルグルタ

リル-CoA シンターゼ (hydroxymethylglutaryl-CoA synthase) の活性は高いが，ケトン体

を代謝するスクシニル-CoA:3-ケト酸  CoA トランスフェラーゼ  (succinyl-CoA:3-

ketoacid-CoA transferase, SCOT) の活性が低いと言われている．そのため，ケトン体は

速やかに脳，筋肉，心臓など肝臓以外の末梢組織に運ばれ利用される点から，グルコ

ース代替のエネルギー源として注目されている 16,17． 
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図 1-3. MCFA の酸化 

 

1.3. 中鎖脂肪酸の活用 

MCTs は，1.2.で述べた特性から様々な臨床領域で研究・活用されてきた．MCTs の

製造方法が確立された 1950 年代では，MCTs の特徴的な消化・吸収特性から吸収障害

を持つ患者に対する食事療法として活用され始め，その後も栄養補給を目的とした未

熟児の粉ミルクや治療食の分野で利用されてきた 18,19． 1990 年代から 2000 年代にか

けて，MCTs 摂取による抗肥満作用が注目され始めた．この年代に実施された，3 週

間以上 MCT を含む食事を摂取した健常者を対象とした臨床試験のメタ解析では，

MCTs または MCFAs を含む油脂を摂取することで，体重，体脂肪抑制効果を示す報

告がなされている 20．その一例として，Tsuji らは健常者を対象に 1 日 10 g の MCT 摂

取による影響を評価した．その結果，LCT と比較して体重や体脂肪を減少させること

をヒト試験で初めて示した 15．近年では，先述したケトン体産性能が注目されており，

以前から適用されていた難治性てんかん患者に対する食事療法に加え，アルツハイマ

ー型認知症に代表される他の神経疾患に対する食事療法にも活用されている 21,22．ま
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た，難治性てんかん患者に対する治療法として使用されていた，MCT を含むケトン

食（低炭水化物・高脂肪食）を用いた食事療法を進行性のがん患者に適用し，有望な

支持療法となる可能性も示されている 23． 

 

1.4. 肝臓を対象とした中鎖脂肪酸研究の課題 

従来，MCFAs の肝臓内での代謝研究は，主に肝細胞を用いた in vitro で実施されて

きた．例えば，FA 8:0，FA 10:0，FA 18:1 を添加した LO2 細胞に対して遺伝子発現解

析を行った結果，FA 18:1 と比較して FA 8:0，FA 10:0 の添加は，脂質合成関連遺伝子

発現が下方制御され，脂質分解関連遺伝子発現が上方制御されることで TG 蓄積を抑

制するという報告がなされている 24．パルミチン酸 (palmitic acid, FA 16:0) とヘキサ

ン酸 (hexanoic acid, FA 6:0)，FA 8:0，FA 10:0 を添加した HepG2 細胞を用いた試験に

おいては，FA 16:0 処理は脂質合成関連遺伝子の発現を上方制御する一方で，MCFAs

処理では脂質合成関連遺伝子発現に有意な変化を与えないと報告されている 25．一方

で，鶏初代培養肝細胞を用いた試験では，FA 8:0 添加による肝細胞内での TG 蓄積は

観察されず，細胞外への超低密度リポタンパク質 (very low density lipoprotein ,VLDL) 

-TG の分泌が低下するという報告がなされている 26．しかしながら，これらの試験で

は MCFAs の肝代謝の一部についての報告に留まっており，代謝物に関する定量的な

機能解析はなされておらず，MCFAs 代謝の全容，代謝運命に関しては十分な解明に

は至っていない．また，個々の MCFA の特性についてもすべてが明らかにされている

わけではない． 

従来の研究では一部の代謝経路に焦点を当てた評価がなされていたが，栄養状態や

疾患に応じて MCFAs の組成比率や TG 構造を調整した MCT や MCFAs を含む油脂の

提供を可能にするためには，MCFA/LCFA 間，MCFA 種間の包括的かつ定量的な代謝

評価が求められる． 
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1.5. 本研究の目的 

本研究では，肝細胞として AML12 (alpha mouse liver 12) 細胞を用いて，MCFAs お

よび LCFAs で処理した AML12 細胞の代謝物を種々のメタボローム解析技術を駆使

して，包括的，定量的および動的に評価することで，MCFAs の代謝運命を明らかにす

ることを目的とした．第二章では，各 FAs で処理した AML12 細胞の親水性代謝物と

疎水性代謝物を複数のクロマトグラフィー質量分析法を用いて包括的かつ定量的に

解析し，取得した代謝プロファイルから MCFA/LCFA 間，MCFA 種間の代謝評価を実

施した．第三章では，MCFA の代謝動態を観察するために，安定同位体でラベリング

した FA を用いて AML12 細胞を処理し，代謝ターンオーバー解析を実施した． 
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第二章 親水性・疎水性代謝物解析による肝細胞における

MCFA 代謝評価 

 

2.1. 緒言 

近年，肝細胞代謝に対する MCFAs の影響を評価するためにメタボロミクス（代謝

物の総体解析）が用いられている．Najbjerg らは，核磁気共鳴  (nuclear magnetic 

resonance, NMR) により，短鎖脂肪酸 (short-chain fatty acid, SCFA) に分類される酪酸 

(butyric acid, FA 4:0)，MCFAs (FA 6:0, FA 12:0)，LCFAs に分類されるミリスチン酸 

(myristic acid, FA 14:0)と FA 16:0 を含む様々な FA が HepG2 細胞の細胞内代謝物に与

える影響について評価した 27．1H NMR で観察された 2385 のスペクトルに基づいた

主成分分析 (principal component analysis, PCA) から，添加した FA の分子種 (SCFA, 

MCFAs および LCFAs) に対応する 3 つのクラスターが確認された．しかしながら，

これらの結果からは肝代謝の質的および量的変化に関する詳細な考察は得られなか

った．別の研究では，質量分析 (mass spectrometry, MS) に基づく親水性代謝プロファ

イリングにより AML12 細胞代謝に対する FA 8:0 の影響を評価し，FA 8:0 の添加が細

胞内クエン酸回路中間体および細胞外ケトン体の含有量を増加させることを示した 28．

しかしながら，LCFAs と比較した MCFAs の代謝機能，および MCFA 種間の代謝機能

については議論されておらず，疎水性代謝物（脂質）の分析は実施されていない．そ

のため，従来までの in vitro 代謝研究では FA 8:0，FA 10:0，FA 12:0 の分子種の違いが

肝細胞代謝に与える影響を LCFAs と比較しながら包括的かつ定量的に評価できてい

ない． 

そこで本章では，まず，MCFAs と LCFAs を AML12 細胞に添加した際の表現型解

析を実施した．その後，当研究室で開発してきた親水性代謝物および疎水性代謝物の

ワイドターゲットメタボローム分析法を用いた代謝プロファイリングから，AML12

細胞における MCFAs (FA 8:0, FA 10:0, FA 12:0) と LCFA との代謝の違い，MCFA 種間
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での違いを評価することで MCFAs の代謝全容を明らかにすることを目的とした． 

 

2.2. 実験方法 

2.2.1. 試薬および実験材料 

25 mM グルコース含有 Dulbecco's modified Eagle's medium (DMEM)，Ham's F-12 

Nutrient Mixture, ペニシリン-ストレプトマイシン溶液 (10000 U/mL ペニシリン，

10000 µg/mL ストレプトマイシン)，リン酸緩衝生理食塩水 (phosphate-buffered saline, 

PBS)，およびトリプシン-EDTA 溶液 (0.25% (w/v)トリプシン，1 mM EDTA) は Thermo 

Fisher Scientific (Waltham, MA, USA) から購入した．ウシ胎児血清 (Fetal bovine serum, 

FBS)，LC/MS グレードの酢酸アンモニウム，FA 8:0 (純度 ≥99.5%)，FA 10:0 (純度 ≥

99.5%)，FA 12:0 (純度 ≥99.5%)，FA 16:0 (純度 ≥99.0%)，FA 18:1 (純度 ≥99.0%) は Merck 

(Darmstadt, Germany) から購入した．脂肪酸フリーのウシ血清アルブミン  (bovine 

serum albumin, BSA) および HPLC-グレードのクロロホルムは，ナカライテスク株式

会社 (京都，日本) から購入した．ジメチルスルホキシド (dimethyl sulfoxide, DMSO) 

および LC/MS グレードのギ酸は，富士フイルム和光純薬株式会社 (大阪，日本) から

購入した．LC/MS グレードの水，アセトニトリル，メタノール，イソプロパノールは

関東化学株式会社 (東京，日本) から購入した．超臨界流体クロマトグラフィー 

(supercritical fluid chromatography, SFC) 移動相には二酸化炭素 (99.9%グレード，吉田

酸素株式会社，福岡，日本)を使用した．内部標準物質として使用した n-propionyl 

coenzyme A (3:0-CoA) リチウム塩，および 10-camphorsulfonic acid (純度 99.0%) は

Merck から購入した．Mouse SPLASH Lipidomix Mass Spec Standard，MG 18:1 (d7), お

よび cholesterol (d7) は Avanti Polar Lipids Inc. (Alabaster, AL, USA) から購入した．13C16-

パルミチン酸  (13C16-FA 16:0, 純度  98.0%) は，Cambridge Isotope Laboratories Inc. 

(Tewksbury, MA, USA) から購入した． 

親水性代謝物および疎水性代謝物同定のためのその他標準物質は，Merck，ナカラ

イテスク株式会社，富士フイルム和光純薬工業株式会社，および Avanti Polar Lipids Inc. 
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から購入した． 

 

2.2.2. 細胞培養 

AML12 細胞 (ATCC, Manassas, VA) は 10% (v/v) FBS および 1% (v/v) ペニシリン-ス

トレプトマイシン溶液を添加した DMEM/Ham's F-12 Nutrient Mixture 混合培地 (1/1, 

v/v) （培地 1）を用いて，150 mm ディッシュ (Corning Inc., NY, USA)で培養した．培

養ディッシュは，ウォータージャケット CO2インキュベーター (WCI-165，アステッ

ク株式会社，福岡，日本）中で，37 °C，5% CO2の環境下で培養した．培養した AML12

細胞は， 80−90% コンフルエントの状態でトリプシン-EDTA 溶液で処理後，剥離し

た．トリプシン-EDTA 処理したAML12細胞を 15 mL ファルコンチューブに採取し，

240 ×g, 4°C, 5 分間の条件でスイング式ローターを用いた遠心分離によって培地を除

去した．得られた細胞ペレットを 1 mL の PBS で 3 回洗浄後，洗浄した細胞ペレット

を PBS に再懸濁した．細胞懸濁液をセルカウンター (Moxi Z，ASONE 株式会社，大

阪，日本) を用いて計測後，1 × 104または 2.5×105個の細胞を，10% (v/v) FBS および

1% (v/v) ペニシリン-ストレプトマイシン溶液を添加した DMEM 培地 (培地 2) を含

む 24-ウェルプレート (Corning Inc.) または 6-ウェルプレート (Corning Inc.) にそれ

ぞれ移した．各 FA (FA 8:0, FA 10:0, FA 12:0, FA 16:0, FA 18:1) は最終濃度が 500 mM と

なるように DMSO に溶解した．1% (w/v) 脂肪酸フリーBSA を添加した DMEM 培地

を 0.20 µm シリンジフィルター (Merck Millipore, Darmstadt, Germany) を用いてろ過滅

菌した．ろ過滅菌した DMEM-BSA 培地は 10% (v/v) FBS，1% (v/v) ペニシリン-スト

レプトマイシン溶液，および 0.1% (v/v) FA 溶液 (500 mM) または対象として 0.1% 

(v/v) DMSO と混合した (培地 3)．FA 溶液を DMEM-BSA 培地に添加した段階では油

滴が存在する場合があるため，FA 溶液または DMSO を添加した培地は転倒混和し，

目視で油滴が存在しないことを確認し実験に使用した． 
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2.2.3. 培地，細胞の回収およびメタボローム分析サンプル調製 

AML12 細胞 (2.5×105 細胞) を 2 mL の培地 2 を含む 6-ウェルプレートで 24 時間

培養した．培地 2 を培地 3 (DMSO, または 500 µM の FA 8:0, FA 10:0, FA 12:0, FA 18:1

含有) に置換して 24 時間培養し，その後，培地および細胞を回収した．細胞培養およ

びサンプル回収のスキームを図 2-1 に示す． 

 

 

図 2-1. 細胞培養およびサンプル回収のスキーム 

 

代謝物の抽出は，Bligh and Dyer 法 29を一部改編して実施した．以下に簡潔に示す．

培地 (~2 mL) を回収後，DMSO 処理細胞 (コントロール) または各 FA 処理した細胞

を，氷上で 2 mL の PBS で 2 回洗浄し，1 mL の氷冷メタノールをプレートの各ウェ

ルに添加した．スクレイピング処理後，細胞懸濁液 (~1 mL) を 2 mL のエッペンドル

フチューブに移した．上記エッペンドルフチューブに 400 μL のクロロホルム，20 μL 

の内部標準液 A，10 μL の内部標準液 B，10 μL の内部標準液 C を添加し，1 分間の

ボルテックス処理後 5 分間の超音波処理を行った．内部標準液の詳細は以下の表 2-1



- 18 - 

 

に示した．その後，16000 ×g，4 °C の条件で 5 分間遠心分離し上清 (700 μL) を新し

い 2 mL エッペンドルフチューブに回収し，300 μL のクロロホルムおよび 400 μL の水

を添加した後に 16000 ×g，4 °C の条件で 5 分間遠心分離をすることで水相と有機相に

相分離した．上相 (水相) 500 μL を新しい 2 mL エッペンドルフチューブに移し，遠心

エバポレーターにより真空下で蒸発させた後に，乾固した抽出物を親水性代謝物解析

の実施まで−80 °C で保存した．分析時は，乾固した水相に 50 μL の水を添加し再溶解

させた．下相 (有機相) 250 μL を別の 2 mL エッペンドルフチューブに移し，メタノー

ルで 2 倍に希釈し疎水性代謝物解析の実施まで−80 °C で保存した． 

 

表 2-1. 内部標準液の組成 

内部標準液 標準物質 最終添加量 

(nmol) 

内部標準液 A 

(Mouse SPLASH 

Lipidomix Mass Spec 

Standard) 

phosphatidylcholine (PC) 15:0−18:1 (d7) 2.0 

phosphatidylethanolamine (PE) 15:0–18:1 (d7) 0.14 

phosphatidylserine (PS) 15:0−18:1 (d7) 0.40 

phosphatidylglycerol (PG) 15:0−18:1 (d7) 0.10 

phosphatidylinositol (PI) 15:0−18:1 (d7) 0.40 

phosphatidic acid (PA) 15:0−18:1 (d7) 0.20 

lysophosphatidylcholine (LPC) 18:1 (d7) 0.90 

lysophosphatidylethanolamine (LPE) 18:1 (d7) 0.040 

cholesteryl ester (ChE) 18:1 (d7) 5.0 

DG 15:0−18:1 (d7) 0.30 

TG 15:0−18:1 (d7) −15:0 0.70 

sphingomyelin (SM) d18:1−18:1 (d9) 0.40 

内部標準液 B 

(メタノール /クロロホ

ルム溶液, 1/1, v/v) 

ceramide (Cer) d18:1 (d7) −15:0 0.50 

hexosylceramide (HexCer) d18:1 (d5) −18:1 0.50 

FA 16:0 (13C16) 0.50 

MG 18:1 (d7) 11 

cholesterol (d7) 31 

内部標準液 C 

(水) 

10-camphorsulfonic acid 0.90 

3:0-CoA 0.40 
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2.2.4. 親水性代謝物解析 

親水性代謝物の分析は，3 つの分析プラットフォームを用いて実施した (表 2-2)． 

 

表 2-2. 親水性代謝物の分析法一覧 

分析対象 分析法 

アニオン性極性代謝物 

（有機酸，ヌクレオチド，3-HB 等） 

IC/HRMS/MS 

カチオン性極性代謝物 

（アミノ酸，塩基，ヌクレオシド等） 

PFPP-LC/HRMS/MS 

アシル-CoA，アシルカルニチン metal-free C18-LC/HRMS/MS 

 

アニオン性極性代謝物 (有機酸，ヌクレオチド，3-HB 等) はイオンクロマトグラフ

ィータンデム質量分析 (IC/HRMS/MS) で測定した 30,31．IC/HRMS/MS は Dionex ICS-

5000+ HPIC system (Thermo Fisher Scientific, Waltham, MA, USA) と Q Exactive ハイブ

リッド四重極-オービトラップ質量分析計 (Thermo Fisher Scientific) を用いて実施し

た．サンプルを Q Exactive に注入する前に水酸化カリウム溶媒を水に変化するための

アニオン電解サプレッサーとして Dionex AERS 500e (Thermo Fisher Scientific) を使用

した．IC 分離のガードカラムとして Dionex IonPac AG11-HC-4 μm (2 mm i.d. × 50 mm, 

4 μm particle size, Thermo Fisher Scientific)，分析カラムとして Dionex IonPac AS11-HC-

4 μm (2 mm i.d. × 250 mm, 4 μm particle size, Thermo Fisher Scientific) を使用した．

IC/HRMS/MS の分析条件を以下に記す．注入量は 5 μL とした．カラム温度は 30 ℃に

設定した．移動相は水酸化カリウム (1−100 mM)，ポストカラムメイクアップポンプ

溶媒は 1 mM の酢酸アンモニウムを添加したメタノール溶液を使用した．移動相の流

速は 0.3 mL/min, メイクアップポンプの流速は 0.1 mL/min とした．グラジエント条件

は，10−100 mM (0−24 min), 100 mM (24−27 min), 10 mM (27−35 min) に設定した．MS

条件を以下に示す．分析は正，負イオンモードで実施した．シースガス流速は 50 arb，

Aux ガス流速は 10 arb に設定した．スプレー電圧は正イオンモードで 3.5 kV，負イオ

ンモードで-2.0 kV に設定した．キャピラリー温度は 250 °C，S レンズレベルは 50，
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ヒーター温度は 400 °C に設定した．質量分解能は 70000 に設定した．Automatic gain 

control (AGC) target は 1 × 106，maximum injection time は 200 ミリ秒に設定した．スキ

ャン幅は m/z 70−1050 に設定した． 

カチオン性極性代謝物 (アミノ酸．塩基，ヌクレオシド等) は PFPP-LC/HRMS/MS

で測定した 31,32．PFPP-LC/HRMS/MS は Nexera X2 UHPLC system (株式会社島津製作

所，京都，日本)と Q Exactive (Thermo Fisher Scientific) を用いて実施した．LC 分離の

分析カラムとして Discovery HS F5 (2.1 mm i.d. × 150 mm, 3 μm particle size, Merck) を

使用した．PFPP-LC/HRMS/MS の分析条件を以下に記す．注入量は 2 μL とした．カラ

ム温度は 40 ℃に設定した．移動相 A は 0.1% (v/v) ギ酸水溶液を，移動相 B はアセト

ニトリルを使用した．移動相の流速は 0.25 mL/min とした．グラジエント条件は，0% 

B (0−5 min), 0−40% B (5−15 min), 40−100% B (15−18 min), 0% B (18−25 min) に設定し

た．MS 条件を以下に示す．シースガス流速は 40 arb に設定した．キャピラリー温度

は 350 °C，ヒーター温度は 300 °C に設定した．その他の MS 条件は IC/HRMS/MS と

同条件に設定した． 

アシル-CoA，アシルカルニチンの分析は metal-free C18-LC/HRMS/MS で測定した．

metal-free C18-LC/HRMS/MSはLCシステム (島津製作所) とQ Exactive (Thermo Fisher 

Scientific) を用いて実施した．LC 分離の分析カラムとして InertSustain C18 メタルフ

リーカラム (2.1 mm i.d. × 150 mm, 3 μm particle size, ジーエルサイエンス株式会社, 東

京, 日本) を使用した．C18-LC/HRMS/MS の分析条件を以下に記す．注入量は 2 μL と

した．カラム温度は 40 ℃に設定した．移動相 A は 5 mM の酢酸アンモニウムを添加

した水を，移動相 B はアセトニトリルを使用した．移動相の流速は 0.3 mL/min とし

た．グラジエント条件は，2−95% B (0−13 min), 95% B (13−20 min), 2% B (20−25 min)に

設定した．MS 条件を以下に示す．分析は正イオンモードで実施した．スプレー電圧

は 3.0 kV に設定した．キャピラリー温度は 300 °C，AGC target は 3 × 106，maximum 

injection time は 400 ミリ秒に設定した．スキャン幅は m/z 100−1500 に設定した．その

他の MS 条件は IC/HRMS/MS と同条件に設定した． 
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親水性代謝物の同定は，試料の保持時間  (retention time, RT), HRMS および

HRMS/MS スペクトルについて，同条件で分析した標準品との比較によって実施した．

親水性代謝物の定量は，HRMS プリカーサーイオンの内部標準物質  (10-

camphorsulfonic acid または 3:0-CoA) に対するピーク面積を用いて算出した 33． 

3 つの分析プラットフォームは LabSolutions, version 5.80 (島津製作所) と Xcalibur 

4.2.47 (Thermo Fisher Scientific) で制御した． 

 

2.2.5. 疎水性代謝物解析 

疎水性代謝物である脂質分子は単純脂質，複合脂質，遊離脂肪酸に主に分類される 

(図 2-2)．疎水性代謝物の分析は，ターゲットとなる脂質クラスに応じて，表に示す 2

つの超臨界流体クロマトグラフィータンデム質量分析 (SFC/MS/MS) で測定した (表

2-3)．SFC/MS/MS は Nexera UC system (島津製作所) と LCMS-8060 三連四重極型質量

分析計 (島津製作所) を用いて，多重反応モニタリング (multiple reaction monitoring, 

MRM) によって代謝物を検出した． 
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図 2-2. 脂質の分類 

略号：MG, monoacylglycerol; DG, diacylglycerol; TG, triacylglycerol; ChE, cholesterol ester; 

Chol, cholesterol; Cer, ceramide; LPC, lysophosphatidylcholine; LPE, 

lysophosphatidylethanolamine; LPG, lysophosphatidylglycerol; LPA, lysophosphatidic acid; 

LPI, lysophosphatidylinositol; LPS, lysophosphatidylserine; PC, phosphatidylcholine; PE, 

phosphatidylethanolamine; PG, phosphatidylglycerol; PA, phosphatidic acid; PI, 

phosphatidylinositol; PS, phosphatidylserine; SM, sphingomyelin; FA, fatty acid. 

 

表 2-3. 疎水性代謝物の分析法一覧 

分析対象 分析法 

PCs, PEs, PSs, PGs, PIs, PAs, LPCs, LPEs, 

MGs, DGs, SMs, Cers, and HexCers 

DEA-SFC/MS/MS 

TGs, FAs, Chol, and ChEs C18-SFC/MS/MS 

 

SFC 分離のカラムとして，PCs，PEs，PSs，PGs，PIs，PAs，LPCs，LPEs，MGs，

DGs，SMs，Cers および HexCers の分析は ACQUITY UPC2 Torus diethylamine (DEA) 
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(3.0 mm i.d. × 100 mm, 1.7 μm particle size, Waters, Milford, MA, USA) (DEA)を使用し 34，

FAs, TGs, cholesterol, ChEs の分析 ACQUITY UPC2 HSS C18 SB column (3.0 mm i.d. × 100 

mm, 1.8 μm particle size, Waters) (C18) を使用した 35．SFC/MS/MS 分析は LabSolutions, 

version 5.91 (島津製作所) で制御した． 

DEA カラムを用いた SFC/MS/MS (DEA-SFC/MS/MS) の分析条件を以下に記す．注

入量は 2 μL とした．カラム温度は 50 ℃に設定した．移動相 A は超臨界二酸化炭素，

移動相 B とメイクアップポンプ溶媒は 0.1% (w/v) の酢酸アンモニウムを添加した混

合溶媒 (メタノール/水, 95/5, v/v) を使用した．移動相の流速は 1.0 mL/min, メイクア

ップポンプの流速は 0.1 mL/min とした．背圧制御装置は 10 MPa に設定した．グラジ

エント条件は，1% B (0−1 min), 1−75% B (1−24 min), 75% B (24−26 min), 1% B (26−30 

min) に設定した． 

MS 条件を以下に示す．分析は正，負イオンモードで実施した．スプレー電圧は正

イオンモードで 4 kV，負イオンモードで-3.5 kV に設定した．ネブライザーガス流量

は 3.0 L/min，ドライガス流量は 10.0 L/min に設定した．DL 温度は 250 °C，ヒートブ

ロック温度は 400 °C，検出電圧は 2.16 kV に設定した．MRM 条件を以下に記す． 

MRM トランジション数を 150，dwell time を 2 ms，pause time を 2 ms，正負イオン化

切替時間 (polarity switching time) を 5 ms に設定した．PCs，PEs，PSs，PGs，PIs，PAs，

LPCs，LPEs，MGs，DGs，SMs，cholesterol，Cers，HexCers に関する他の最適化 MRM

パラメータは補足表 1 に記載した． 

C18 カラムを用いた SFC/MS/MS (C18-SFC/MS/MS) のグラジエント条件は 0−50% 

B (0−25 min), 50% B (25−28 min), 0% B (28−30 min) に設定した．FAs，TGs，cholesterol， 

ChEs の最適化 MRM パラメータは補足表 1 に記載した．その他の分析条件，MS 条件

は DEA-SFC/MS/MS と同条件に設定した． 

脂質の同定は，各脂質分子の RT および特徴的な MRM トランジションに基づいて

実施した 34．脂質の絶対定量値は検量線に基づいて算出した．MRM の検量線は脂質

クラスごとに安定同位体標識された内部標準物質のピーク面積とクロマトグラフィ
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ーで分析した分析対象物質のピーク面積を比較して，これらの標準溶液を 3 回分析し

た結果から作成した．データ処理は LabSolutions, version 5.91 (島津製作所 )，

MRMPROBS 2.8636，および Microsoft Excel 2010 を用いて実施した． 

 

2.2.6. 細胞生存率測定 

細胞生存率測定は cell counting kit-8 (CCK-8) assay (株式会社 同仁化学研究所，熊本，

日本) で測定した．AML12 細胞を 1.0  104 細胞/well となるように 24-ウェルプレー

トに播種し，0.5 mL の培地 2 で，37 C，5% CO2条件下で培養した (overnight)． 

その後，0.5 mL の培地 3 に交換して，37 C，5% CO2条件下で 24 時間培養した．

培養後，CCK-8 溶液を各ウェルに 50 µL ずつ添加し，37 C，5% CO2条件下で 4 時間

培養し，450 nm の吸光度を Synergy HTX Multi-Mode Reader (BioTek Instruments Inc, 

Winooski, VT, USA)で測定した． 

 

2.2.7. ケトン体測定 

培地中の総ケトン体量は，オートワコー総ケトン体 (富士フイルム和光純薬工業) 

を用いて測定した．培養後の培地 8 µL を 96-ウェルプレートに移し，135 µL のチオ-

NAD 溶液を添加し，37 C で 5 分間静置した．次に，45 µL の酵素溶液を各ウェルに

添加し，37 C で 5 分間静置後，405 nm と 600 nm の吸光度を Synergy HTX Multi-Mode 

Reader (BioTek Instruments Inc) で測定した． 

 

2.2.8.  FA 測定 

培地中の FA 量は，NEFA C-テストワコー (富士フイルム和光純薬工業) を用いて測

定した．培養後の培地 4 µL を 96-ウェルプレートに移し，60 µL の発色剤 A を添加

し，37 C で 10 分間静置した．次に，120 µL の発色剤 B を各ウェルに添加し，37 C

で 10 分間静置後，550 nm の吸光度を Synergy HTX Multi-Mode Reader (BioTek 

Instruments Inc) で測定した． 
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2.2.9. グルコース測定 

培地中のグルコース量は，グルコース CII-テストワコー (富士フイルム和光純薬工

業) を用いて測定した．培養後の培地 2 µL を 96-ウェルプレートに移し，150 µL の発

色剤を添加し，37 C で 5 分間静置した．505 nm の吸光度を Synergy HTX Multi-Mode 

Reader (BioTek Instruments Inc) で測定した． 

 

2.2.10. 統計解析 

結果は平均値 ± 標準偏差で表示した．統計解析は R software と Microsoft Excel 

2010を用いた．2群間の統計学的有意差はスチューデントの t検定を用いて決定した．

3 群以上で観測された統計学的有意差は一元配置分散分析  (ANOVA) を実施後，

Tukey-Kramer 法による多重比較検定を用いて決定した．2 群間の比較は Volcano plot 

( log2 Fold change > |1|, false discovery rate (FDR)-adjusted p-value < 0.05) に供して実施し

た．Auto-scaling による主成分分析は MetaboAnalyst 4.0 (http://www.metaboanalyst.ca/) 

を用いた 37． 

 

2.3. 結果と考察 

2.3.1. MCFAs, LCFAs を添加した AML12 細胞の表現型解析 

 FA 種による肝細胞の表現型 (細胞生存率，グルコース消費量，FA 消費量，総ケト

ン体量) に与える影響を評価するために，AML12 細胞を 0.5 mM の MCFA (FA 8:0, FA 

10:0 または FA 12:0) または 0.5 mM の LCFA (FA 16:0, FA 18:1) を添加した培地で処

理した．AML12 不死化細胞は，初代肝細胞の表現型と類似した表現型を示すことが

報告されているため，本研究で使用した 38．CCK-8 アッセイによって，各 FA 処理の

24時間後の細胞生存率を測定した (図 2-3, A)．対照群であるDMSO処理と比較して，

3 種の MCFA および FA18:1 処理は細胞生存率をわずかに低下させた一方で，FA 16:0

処理は細胞生存率を著しく低下させた．FA 16:0 は活性酸素種の産生を誘発し，小胞
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体ストレスを引き起こすことが知られているため 39–41，今回の結果は以前の報告と一

致する 42,43．また，他の研究者は株化肝細胞において FA 18:1 は FA 16:0 と比較してア

ポトーシスを引き起こしにくいことを報告している 44．MCFAs については，LCFA と

比較して効果は小さいものの，高濃度の添加で LO2 細胞においてアポトーシスを示

すことが報告されている 45．CCK-8 アッセイは NADH が電子メディエーターを介し

て水溶性テトラゾリウム塩 WST-8 を橙色に発色する WST-8 ホルマザンに還元すると

いう原理で測定しているため，今回の測定に脂肪酸の酸化によって産生される

NADH 量が占める割合がどの程度なのか不明ではあるものの，脂肪酸間の比較の際に

影響がある可能性は無視できない．一方で，FA 16:0 については DMSO との比較にお

いて著しく細胞毒性を示すことは説明可能と考える．以降の実験では，FA 16:0 を除

き他の FA (FA 8:0, FA 10:0, FA 12:0, FA 18:1)を用いて AML12 細胞の表現型解析を実施

した． 

個々の FA を添加し，24 時間培養後の培地中のグルコース，総 FA および総ケトン

体濃度を測定した (図 2-3, B, C, D)．各 FA を添加後の培地中の総 FA およびグルコー

スの濃度について，添加した FA 種による有意な差は観察されなかった．対照的に，

FA 8:0 または FA 10:0 処理した細胞の培地中の総ケトン体濃度は FA 18:1 添加の総ケ

トン体濃度と比較して，それぞれ 3.22 倍および 3.69 倍高かった．この結果は，ラッ

トから単離した肝細胞を用いた以前に報告されている結果と一致した 14,46． 
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図 2-3. 各 FA で処理した AML12 細胞の表現型解析 

(A) CCK-8 アッセイによる細胞生存率 (n = 6)． 

(B) 培地中の総 FA 量 (n = 3)． 

(C) 培地中のグルコース量 (n = 3)． 

(D) 培地中の総ケトン体量 (n = 3)． 

細胞生存率，総 FA 量，グルコース量，総ケトン体量はそれぞれ平均値  標準偏差で

示した．総 FA 量，総グルコース量は 0 時間の測定値との相対値を示した．統計解析

は ANOVA を実施後，Tukey-Kramer 法による多重比較検定を用いて決定した．各 FA

処理の異なる文字間に有意な差があることを示す (p < 0.05)． 

 

2.3.2. AML12 細胞内代謝物の代謝プロファイリング 

代謝物の物理化学的性質は多岐にわたるため，単一の分析系を用いて全ての代謝物
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を測定することは困難である．当研究室では，ターゲットとなる代謝物の物理化学的

性質に応じた複数のクロマトグラフィー質量分析法を開発し，さらに代謝プロファイ

リングと動的メタボローム解析が可能な分析プラットフォームを構築してきた．

DMSO または FA (FA 8:0, FA 10:0, FA 12:0 または FA 18:1) を添加後 24 時間培養した

AML12 細胞内の親水性代謝物と疎水性代謝物の包括的かつ定量解析を 5 つの分析法

を用いて実施した．親水性代謝物解析は IC/HRMS/MS, PFPP-LC/HRMS/MS および 

metal-free C18-LC/HRMS/MS で実施し，疎水性代謝物解析は DEA-SFC/MS/MS および

C18-SFC/MS/MS で実施した．AML12 細胞抽出物から 183 種の親水性代謝物と 688 種

の疎水性代謝物を同定した．続いて，メタボロミクスデータを用いて PCA を実施し，

サンプル間の細胞代謝物のプロファイルの類似性を検討した (図 2-4)． 

 

 

図 2-4. 各 FA で処理した AML12 細胞の代謝プロファイルデータ (n = 3) を用いた主

成分分析結果 

(A) PCA スコアプロット． 

(B) PCA ローディングプロット． 

●：PC1 で上位の代謝物 30 種 

●：PC2 で上位の代謝物 30 種 

●：その他代謝物 
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第 1 主成分 (PC1) と第 2 主成分 (PC2) を用いた PCA スコアプロットより，3 つの

クラスター (クラスター1：DMSO，FA 8:0，FA 10:0; クラスター2：FA 12:0; クラスタ

ー3：FA 18:1) に分類されることを確認した．MCFA 処理したサンプルのうち，FA 12:0

処理したサンプルは PC1 と PC2 によって FA 8:0 または FA 10:0 処理したサンプルと

は別領域にプロットされ，MCFA の代謝は MCFA の種類 (FA 8:0 および FA 10:0 対 FA 

12:0) によって明確に異なることが示唆された．炭素鎖が 14 以上の FAs は水への溶

解度が低いことが知られている 47．また，FA 8:0，FA 10:0，FA 12:0 の融点はそれぞれ

16.3，31.3，44.0 °C であることから 48，37 °C の培養条件下では FA 12:0 が FA 8:0 お

よび FA 10:0 と異なる物理学的性質を示す可能性がある．代謝プロファイルの相違は

MCFA 種による物理学的特性の違いによることも要因の一つであることが示唆され

る．興味深いことに，培地中のケトン体の量は，FA 8:0 および FA 10:0 処理サンプル

と DMSO 処理サンプルの間で有意に異なっていたが，これらのサンプル (特に FA 8:0

および DMSO 処理サンプル) は，同じ PCA クラスターにプロットされた (図 2-4)．

これは，FA 8:0 または FA 10:0 処理によって多数の細胞内代謝物は蓄積量が変化しな

いことを示した．PCA ローディングプロットにおいて PC1 で上位の代謝物は FA 12:0

処理に特徴的な代謝物と考えられる．これら上位の 30 種は全て脂質で，内 15 種が TG

であった (表 2-4)．30種のうち FA 12:0を構成脂肪酸とする脂質は 4種である一方で，

FA 14:0 を構成脂肪酸とする脂質は 18 種であった (FA 12:0 および FA 14:0 を 2 個以上

構成脂肪酸とする脂質は重複してカウントした)．また，PC2 で上位に来る代謝物は

FA 18:1 および FA 12:0 処理で特徴的な代謝物と考えられる．30 種全てが脂質で，内

29 種が TG であった．29 種の TG で構成脂肪酸として FA 12:0，FA 18:1 を持つ TG は

それぞれ 0 種，10 種である一方，FA 14:0，FA 16:0，FA 16:1，FA 18:0 を持つ TG はそ

れぞれ 10 種，12 種，9 種，9 種であった (上記 FA を 2 種以上構成脂肪酸とする TG

は重複してカウントした)．よって，FA 18:1 および FA 12:0 は伸長・分解反応を受け

た後に脂質に取り込まれることが示唆された． 
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表 2-4. PC1，PC2 で上位 30 種の代謝物リスト 

PC1 上位 30 種 PC2 上位 30 種 

Metabolites PC1 Metabolites PC2 

ChE (14:0) 0.054179 TG (16:0−18:2−18:2) 0.069088 

PE (16:1−16:1) 0.054125 TG (16:0−16:0−20:4) 0.069134 

TG (14:0−16:0−20:0) 0.054065 TG (14:0−16:1−18:2) 0.069773 

LPE (16:0) 0.054037 TG (14:0−14:0−20:3) 0.070988 

PC (14:0−16:1) 0.053937 TG (18:0−18:2−18:2) 0.070229 

TG (14:0−18:0−18:0) 0.053902 TG (16:1−18:0−20:3) 0.069834 

TG (16:0−16:1−22:0) 0.053856 TG (18:0−18:0−18:2) 0.067376 

LPE (18:0) 0.053782 TG (14:0−18:1−22:1) 0.071028 

LPE (16:1) 0.053782 TG (14:0−18:1−22:4) 0.07006 

DG (14:0−16:0) 0.053773 TG (16:0−16:0−20:2) 0.070401 

LPC (14:0) 0.053763 TG (16:0−16:0−18:1) 0.070618 

TG (14:0−18:0−22:0) 0.053733 TG (16:0−16:0−20:3) 0.070521 

TG (14:0−18:1−20:0) 0.05372 TG (14:0−16:1−18:1) 0.071917 

PI (16:1−18:0) 0.053688 TG (16:0−16:1−22:4) 0.071353 

TG (14:0−16:0−18:0) 0.053679 TG (14:0−18:0−20:3) 0.069719 

TG (14:0−20:0−20:0) 0.053631 TG (14:0−18:0−20:2) 0.068403 

LPC (16:0) 0.053617 TG (16:1−18:0−20:1) 0.067388 

TG (14:0−18:0−20:0) 0.053572 Cer (d18:1−22:5) 0.069994 

TG (12:0−18:0−20:0) 0.053533 TG (16:0−16:0−22:5) 0.070775 

TG (14:0−18:0−20:1) 0.053486 TG (14:0−18:1−20:3) 0.070503 

PE (16:1−18:0) 0.053443 TG (16:1−16:1−16:1) 0.069302 

DG (14:0−18:0) 0.053388 TG (16:0−18:1−20:4) 0.06965 

TG (14:0−16:0−16:0) 0.053338 TG (16:0−18:0−18:2) 0.066894 

PE (14:0−18:1) 0.053303 TG (14:0−18:1−18:2) 0.070189 

LPC (20:5) 0.053247 TG (16:1−18:0−18:2) 0.06829 

TG (12:0−14:0−20:0) 0.053244 TG (16:0−16:1−22:1) 0.066572 

TG (12:0−16:1−18:0) 0.053236 TG (16:1−18:0−18:1) 0.06735 

PE (14:0−20:4) 0.053223 TG (16:0−18:1−22:5) 0.066936 

TG (10:0−12:0−18:1) 0.053202 TG (16:0−18:2−20:2) 0.066753 

TG (14:0−16:0−22:0) 0.053194 TG (14:0−18:1−18:3) 0.066437 

 

個々の FA 処理による影響を確認するために，volcano plot を用いて各 FA 処理サン

プルとコントロール間で，871 種の代謝物プロファイルを比較した (図 2-5)．サンプ

ル間で統計的に有意で変動の大きい代謝物は，log2 fold change > |1|および FDR-adjusted 
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p-value < 0.05 と定義した．FA 8:0 処理サンプルとコントロールの間では，代謝物に有

意な変動は観測できなかった (表 2-5)．オクタノイル-CoA，オクテノイル-CoA およ

びヘキサノイル-CoA は FA 8:0 処理では検出されたが，DMSO 処理では検出されなか

った (図 2-6)．細胞外の高濃度のケトン体量に加え，AML12 細胞におけるこれらのア

シル-CoA の存在は，FA 8:0 が酸化によって容易に分解され，ケトン体に変換された

ことを示唆している． 
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図 2-5. AML12 細胞中の親水性および疎水性代謝物の volcano plot 

図の赤丸はサンプル間で統計学的に有意かつ変動の大きい代謝物（log2 fold change > 

|1|および FDR-adjusted p-value < 0.05）を示した． 

(A) FA 8:0 処理と DMSO 処理の比較． 

(B) FA 10:0 処理と DMSO 処理の比較． 

(C) FA 12:0 処理と DMSO 処理の比較． 

(D) FA 18:1 処理と DMSO 処理の比較． 

 

表 2-5. サンプル間で統計学的に有意かつ変動の大きい代謝物数 

Metabolites FDR-adjusted p-value < 0.05 (n = 3) 

log2 Fold change 

(FA 8:0/DMSO) 

log2 Fold change 

(FA 10:0/DMSO) 

log2 Fold change 

(FA 12:0/DMSO) 

log2 Fold change 

(FA 18:1/DMSO) 

≥ 1  ‒1 ≥ 1  ‒1 ≥ 1  ‒1 ≥ 1  ‒1 

Hydrophilic

metabolites 

0 0 3 3 12 6 3 3 

TGs  0 0 37 1 180 0 147 25 

Other lipids 0 0 5 0 57 6 27 81 

Total 0 0 45 4 249 12 177 109 
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図 2-6. AML12 細胞中のオクタノイル-CoA，オクテノイル-CoA およびヘキサノイル

-CoA の蓄積量 (n = 3) 

蓄積量は平均値  標準偏差で示した． 

 

他の MCFAs 間では，FA 12:0 処理においては 871 代謝物のうち 261 代謝物 (30.0%)

が変動し，FA 10:0 処理による 49 代謝物 (5.6%) と比較すると急激に代謝が変動して

いることが示された．また，FA 10:0 処理，FA 12:0 処理共に処理によって脂質代謝物

の増加，特に TG 種の増加が顕著であった．FA 18:1 処理サンプルとコントロール間

では 871 代謝物のうち，286 代謝物 (32.8%) が有意に変化した (表 2-4)．183 種の親

水性代謝物のうち，有意に変動したのは 6 種 (3.3%) のみであり，688 種の脂質のう

ち 280 種 (40.7%) が変動していた．FA 18:1 処理においても細胞内の TG 種の増加が

確認された一方で，FA 18:1 処理サンプルでは 871 代謝物のうち 109 代謝物 (12.5%) 

が減少していることが明らかになった．そこで，これらの種について定量的なリピド

ーム解析を実施した． 

 

2.3.3. 個々の FA 添加後の AML12 細胞内脂質の定量評価 

現在までに当研究室では，SFC/TQMS を用いた定量的なリピドーム解析システムを

開発し 34，血漿，細胞，エクソソームに適用してきた 49,50．各 FA で処理した AML12



- 34 - 

 

細胞内の個々の脂質分子の定量データを類似の SFC/TQMS 分析法 (DEA-SFC/MS/MS

および C18-SFC/MS/MS) を用いて取得し，脂質クラスごとの定量情報を取得した (図 

2-7)．TG はグリセロール骨格の sn‒1，sn‒2，sn‒3 の位置に 3 種類の脂肪酸側鎖を有

するため，クロマトグラフィーで共溶出した TG の構造異性体を個々に識別できず定

量が困難である．例えば，TG 16:0‒18:1‒20:4 (MRM transitions, 898.8 >577.5, 898.8 > 599.5, 

898.8 > 625.5) と TG 16:0‒18:2‒20:3 (MRM transitions, 898.8 > 575.5, 898.8 > 601.5, 898.8 

> 625.5) は構造異性体の関係にあるが両 TG 分子が同時溶出した場合，898.8 > 575.5

の MRM transition は共通するため，それぞれの分子を正確に定量することが難しくな

る．また，TG や ChE のような疎水性の高い脂質は DEA カラムで分析するとカラム

に保持されずに溶出しピーク形状が悪い点も定量分析に適していない点として挙げ

られる．よって，2 種の分析法を用いて実施した．脂質クラスの著しい変化として，

コントロール，FA 8:0 および FA 10:0 処理と比較して，FA 18:1 処理によって細胞内

TG および DG 量は，それぞれ約 9.0 倍および 2.5 倍増加した．さらに，FA 18:1 処理

はコントロールと比較して細胞内のChEおよびCerの濃度を増加させ，有意にHexCer

濃度を減少させた．PA の蓄積は FA 18:1 処理でのみ検出された．PA は DG，PI およ

び PG の前駆体であり，DG は TG，PC，PE および PS の前駆体である (図 2-8)．コン

トロール，FA 8:0，FA 10:0，FA 18:1 処理した細胞サンプル間では，PI，PG，PC，PE，

PS に有意な差は認められなかった．この結果は，肝細胞に取り込まれた FA 18:1 がオ

レオイル-CoA (18:1-CoA) に変換され，18:1-CoA によるグリセリド-グリセロール合成

がアシルトランスフェラーゼを介して促進されたことを示唆している．対照的に，FA 

8:0 処理では，コントロールと比較して各脂質の濃度に有意差は認められなかった．

FA 12:0 処理では，他の MCFA (FA 8:0 または FA 10:0) 処理とは異なり，DMSO 処理

と比較して 15.4 倍高い TG 蓄積を誘導した．この結果は，単離灌流ラット肝を使用し

た先行研究の結果と一致している 51．さらに Huh7 肝細胞を使用した他の研究では，

FA 12:0 と FA18:1 処理によって脂肪滴を誘導する一方で FA 8:0，FA10:0 は誘導しない

ことが報告されている 52． 
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また，FA 12:0 処理では細胞内の LPC，LPE の蓄積量が有意に高値を示した．LPC，

LPE の増加はホスホリパーゼの活性化の可能性が考えられる．飽和脂肪酸である FA 

16:0 で Chang 肝細胞を処理した試験では，ホスホリパーゼ A2 (Phospholipase A2, PLA2) 

の阻害剤を添加することで細胞の生存率が改善し，また，LPC (16:0) を添加すること

で細胞生存率が悪化するという報告がなされている 53 ．よって，今回の FA 12:0 処理

による細胞生存率のわずかな低下は PLA2活性化による LPC産生の影響であることが

示唆された．また，PLA2活性化により，PE も酵素反応を受け LPE が産生したものと

考えられる．LPE については，通常の濃度以上に Chang 肝細胞に添加した際も生存率

に影響を与えなかったことが報告されている． 

また，DG，PC，PE，LPC および LPE を構成する脂肪酸量を比較した (図 2-9)． FA 

12:0 処理した細胞では蓄積した DG，PC を構成する脂肪酸中に占める FA 12:0 の比率

がそれぞれ 30%，14% (コントロールではそれぞれ 0.4%，未検出) と顕著に増加して

いた一方で，PE では 1% (コントロールでは未検出) と増加はわずかであった．よっ

て，FA 12:0 処理では DG から TG と PC に主に代謝される可能性が示された．PE に

ついては，特定の脂肪酸の組成が急激に増加するわけではなく，FA 12:0 処理によっ

て全体的に増加する傾向を示した．よって，AML12 細胞は，DG からリン脂質を産生

する際に，DG 組成によって産生するリン脂質クラスを選択しているのかもしれない．

この仮説を明らかにするためには更なる研究が必要である． 
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図 2-7. 各 FA で処理した AML12 細胞中の各脂質クラスの蓄積量 (n = 3) 

蓄積量は平均値  標準偏差で示した．統計解析は ANOVA を実施後，Tukey-Kramer

法による多重比較検定を用いて決定した．各 FA 処理の異なる文字間に有意な差があ

ることを示す (p < 0.05)． 

 

 

 

図 2-8. 脂質代謝経路 
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図 2-9.  DG，PC，PE，LPC および LPE を構成する脂肪酸量の比較 (n = 3) 

脂肪酸量は，DMSO 処理時の各脂質を構成する全ての構成脂肪酸の総量を 1 とした場

合の相対値で示した． 

 

次に，FA 12:0 または FA 18:1 処理による細胞内 TG 蓄積の増加についてさらに調べ

るために，各 FA で処理した細胞内の TG 種の FA 組成を，検出された個々の TG 種の

濃度および TG を構成する脂肪酸アシル鎖の FA 情報に基づいて計算した (表 2-6)．

TG 蓄積が誘導された FA 12:0 または FA 18:1 で処理された細胞は，コントロールと比

較して，細胞内 TG を構成する全 FA 中で培地に添加した FA が占める比率が有意に

高値を示した．すなわち，コントロールでは，FA 12:0 の組成比率は 1%，FA 18:1 の

組成比率は 16%である一方，FA 12:0 で処理された細胞では，FA 12:0 の組成比率は

50%，FA 18:1 で処理された細胞では FA 18:1 の組成比率は 65%であった (表 2-6)．こ

の結果は，AML12 細胞によって取り込まれた FA12:0 または FA18:1 が，それぞれラ

ウロイル-CoA (12:0-CoA) または 18:1-CoA に変換され，グリセリド-グリセロール合

成において基質として 12:0-CoA または 18:1-CoA の利用が増強されることを示した．

また，各 FA で処理した AML12 細胞内の全 TG を構成する各脂肪酸量を，DMSO 処

理時の細胞内全 TG を構成する全ての構成脂肪酸の総量を 1 とした場合の相対値とし

て算出した (表 2-7)．DMSO 処理と比較して FA 12:0 処理ではほとんどの脂肪酸種に
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おいて脂肪酸量が有意に増加した．また，FA 18:1 処理では，FA 16:1，FA 18:0，FA 18:1，

FA 18:2，FA 18:3 および Other LCFAs で有意に増加した．よって，図 2-7 のローディン

グプロットの結果と同様，FA 12:0，FA 18:1 は分解や伸長反応を受けた後に脂質に取

り込まれることが示唆された． 
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表 2-6. FA 処理した AML12 細胞内の全 TG の FA 組成 (n = 3) 

FA composition of 

whole TGs (%) 

FA-treated cell conditions 

DMSO FA 8:0 FA 10:0 FA 12:0 FA 18:1 

FA 8:0  0.13 ± 0.02 bc  0.20 ± 0.06 ab   0.27 ± 0.08 a  0.06 ± 0.01 c   0.02 ± 0.00 c 

FA 10:0  0.08 ± 0.04 b  0.11 ± 0.03 b   6.19 ± 1.75 a  0.61 ± 0.01 b   0.04 ± 0.00 b 

FA 12:0  1.22 ± 0.19 c  1.56 ± 0.43 c   4.58 ± 1.10 b  49.75 ± 1.11 a   0.33 ± 0.00 c 

FA 16:0  59.76 ± 2.10 a  29.87 ± 5.60 b  32.56 ± 6.36 b  16.52 ± 0.59 c  8.96 ± 0.08 c 

FA 16:1  6.73 ± 0.34 bc  8.13 ± 1.02 ab   7.72 ± 1.15 ab  5.13 ± 0.10 c   9.25 ± 0.02 a 

FA 18:0  5.48 ± 0.24 ab  6.52 ± 1.31 a   8.09 ± 1.83 a  2.83 ± 0.09 bc   2.19 ± 0.07 c 

FA 18:1  15.59 ± 1.84 c  39.02 ± 10.47 b  22.94 ±15.80 bc  5.57 ± 0.07 c  65.00 ± 0.13 a 

Othersa  11.01 ± 0.34 c  14.61 ±2.04 abc  17.65 ± 3.76 ab  19.52 ± 0.30 a  14.21 ± 0.07 bc 

Total 100 100 100 100 100 

a Others は FA 14:0，FA 18:2，FA 18:3，FA 20:0，FA 20:1，FA 20:2，FA 20:3，FA 20:4，FA 20:5，FA 22:0，FA 22:1，FA 22:2，FA 22:3，

FA 22:4，FA 22:5 および FA 22:6 の総量を示す． 

数値は平均値  標準偏差で示した．統計解析は ANOVA を実施後，Tukey-Kramer 法による多重比較検定を用いて決定した．各 FA

処理の異なる文字間に有意な差があることを示す (p < 0.05)． 
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表 2-7. FA 処理した AML12 細胞内の全 TG の構成脂肪酸量 (n = 3) 

構成脂肪酸量 
FA-treated cell conditions 

DMSO FA 8:0 FA 10:0 FA 12:0 FA 18:1 

FA 8:0 0.00  ± 0.00  b 0.00  ± 0.00  b 0.00  ± 0.00  b 0.01  ± 0.00  a 0.00  ± 0.00  b 

FA 10:0 0.00  ± 0.00  c 0.00  ± 0.00  c 0.07  ± 0.00  b 0.09  ± 0.01  a 0.00  ± 0.00  c 

FA 12:0 0.01  ± 0.00  b 0.01  ± 0.00  b 0.05  ± 0.00  b 7.68  ± 0.82  a 0.03  ± 0.01  b 

FA 14:0 0.06  ± 0.01  b 0.06  ± 0.00  b 0.10  ± 0.01  b 2.53  ± 0.34  a 0.24  ± 0.04  b 

FA 16:0 0.60  ± 0.07  bc 0.28  ± 0.02  c 0.35  ± 0.05  c 2.55  ± 0.36  a 0.85  ± 0.14  b 

FA 16:1 0.07  ± 0.01  b 0.08  ± 0.01  b 0.09  ± 0.02  b 0.79  ± 0.11  a 0.88  ± 0.14  a 

FA 18:0 0.05  ± 0.01  c 0.06  ± 0.01  c 0.09  ± 0.01  c 0.44  ± 0.06  a 0.21  ± 0.04  b 

FA 18:1 0.16  ± 0.04  b 0.39  ± 0.15  b 0.29  ± 0.29  b 0.86  ± 0.11  b 6.14  ± 1.01  a 

FA 18:2 0.01  ± 0.00  c 0.01  ± 0.00  c 0.01  ± 0.00  c 0.08  ± 0.01  b 0.21  ± 0.03  a 

FA 18:3 0.00  ± 0.00  c 0.00  ± 0.00  c 0.00  ± 0.00  c 0.00  ± 0.00  b 0.01  ± 0.00  a 

Other LCFAsa 0.05  ± 0.00  c 0.06  ± 0.01  c 0.08  ± 0.01  c 0.40  ± 0.06  b 0.88  ± 0.16  a 

Total 1.00  ± 0.13  c 0.97  ± 0.16  c 1.13  ± 0.35  c 15.44  ± 1.85  a 9.46  ± 1.56  b 

a Other LCFAs は FA 20:0，FA 20:1，FA 20:2，FA 20:3，FA 20:4，FA 20:5，FA 22:0，FA 22:1，FA 22:2，FA 22:3，FA 22:4，FA 22:5 およ

び FA 22:6 の総量を示す． 

数値は DMSO 処理時の細胞内全 TG を構成する全ての構成脂肪酸の総量を 1 とした場合の相対値で示し，平均値  標準偏差で示

した．統計解析は ANOVA を実施後，Tukey-Kramer 法による多重比較検定を用いて決定した．各 FA 処理の異なる文字間に有意な差

があることを示す (p < 0.05)． 
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対照的に，他の MCFA (FA 8:0 または FA 10:0) 処理では，全 FA 中で添加した FA が

占める比率は FA 12:0 ほどの顕著な増加を示さなかった (表 2-6)．特に FA 8:0 で処理

した細胞では，コントロールと比較して添加した FA 8:0 の組成比率の有意な増加を示

さなかった．肝臓の酸化では，FA 18:1 とは異なり，FA 8:0 および FA 10:0 は，アシ

ル-CoAsおよびアシルカルニチンを形成することなくミトコンドリアに入ることがで

きる 11．これらの結果は，FA 8:0 および FA 10:0 が酸化の基質として急速に消費され

るため，FA 12:0 を除く MCFA (FA 8:0 および FA 10:0) による TG 蓄積の誘導は限定的

であることを示唆している 54．ラット肝のミトコンドリアでは， FA 8:0 と FA 10:0 の

酸化速度に対するカルニチンの影響は FA 12:0 と比較して軽微であると報告されてい

る 55．また，Violante らは CPT1 阻害剤を用いたヒト線維芽細胞試験において，添加

した FA に対してカルニチンを使用せずにミトコンドリアを通過した FA の比率を算

出した結果，FA 12:0 添加では 25%，FA 10:0 添加では 50%であることを示した 56．そ

のため，FA 12:0 は他の MCFA よりもアシル-CoA に変換されやすく，脂質に組み込ま

れやすい可能性がある．この推測は FA 12:0 の添加時に培地中のケトン体濃度が有意

な変化を示さなかった結果によっても説明することができる (図 2-3, D)．以前の研究

では，ヒト血漿中のケトン体濃度は，トリオクタノイン (TG 8:0−8:0−8:0) またはトリ

デカノイン（TG 10:0−10:0−10:0）摂取時と比較して，トリラウリン (TG 12:0−12:0−12:0) 

摂取時で有意に低いことが示されている 57,58．これらの結果は，AML12 細胞において

は，FA 12:0 は FA 8:0 および FA 10:0 と比較して，カルニチンの影響により酸化が緩

やかなためケトン体を生成する可能性が低く，脂質に組み込まれる可能性が高いこと

を示している．LCFA (FA 18:1) と比較して MCFAs (FA 8:0 または FA 10:0) 処理では肝

細胞における TG 蓄積が限定されたという結果は，先行研究の結果と一致する 24,25．

先行研究では，FA 8:0 または FA 10:0 処理による TG の蓄積の阻害は，脂肪分解に関

与するリパーゼ (脂肪トリグリセリドリパーゼとホルモン感受性リパーゼ) 遺伝子の

発現レベルの増加，脂質合成に関与するステロール調節エレメント結合タンパク質や

脂肪酸合成酵素の遺伝子発現の減少によって制御されると報告されている．これらの
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先行研究で FA 8:0 と FA 10:0 は脂肪肝に有効であると報告されているが，今回の結果

からその有効性は FA12:0 には当てはまらないため， FA 12:0 を豊富に含むココナッ

ツ油は，脂肪肝を対象とした食事には適していないことが示唆された． 

今回の試験では，FA 8:0 処理によって細胞内 TG を構成する FA の中で FA 18:1 が占

める比率が増加し，FA 16:0 の比率が減少した．FA 8:0 が脂肪肝モデル肝細胞のリパ

ーゼを上方制御することが報告されている 24．また，マウスを用いた研究では，全 FA

中 FA 8:0 を 7.3%含む MCFA が豊富な高脂肪食を摂取することで肝臓のステアロイル

-CoA デサチュラーゼのタンパク質発現が増加することが報告されている 59．FA 8:0 処

理によってわずかに細胞生存率が減少した結果 (図 2-3, A) から，FA 8:0 処理は細胞

増殖を維持するために，脂肪酸をリモデリング，つまり TG から遊離した FA 16:0 を

不飽和・伸長させた後に脂質と再結合させている可能性が示された．この仮説を明ら

かにするためには，さらなる研究が必要である． 

 

2.4. 小括 

本章では，MCFAs および LCFA で処理した AML12 細胞の代謝物について複数のメ

タボローム分析法を活用し，包括的かつ定量的に評価した．その結果，MCFAs と LCFA

では代謝物量への影響が大きく異なることが明らかになった．また，FA 12:0 は FA 8:0

または FA 10:0 と異なる挙動を示し，肝細胞中の特定の脂質 (TG, Cholesterol, ChE, PE, 

LPE, LPC, Cer, HexCer) を増加させることを示した．以上の結果から推測される

AML12 細胞における MCFAs の代謝経路を以下の図 2-10 に示す． 
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図 2-10. 今回の結果から推測される AML12 細胞における MCFAs の代謝経路 

 

また，FA 8:0 はコントロールと比較して，β 酸化亢進によるケトン体産生を促すこと

を示した．TG 量については有意な差が見られなかったが，TG 組成が変化することを

明らかにした．一方で，FA 18:1 はグリセロールリン酸経路の TG 合成に関わる脂質を

増加させることを示した． 
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第三章 13C 標識脂肪酸を用いた動的メタボローム解析による

MCFA 代謝動態評価 

 

3.1. 緒言 

第二章では複数のメタボローム分析法を利用した代謝プロファイリングにより，

AML12 細胞における各 FA 種に特徴的な代謝が明らかとなった．しかしながら，代謝

プロファイルの結果は代謝物抽出時における細胞の代謝状態のスナップショットの

ため，どの代謝経路が律速となっているか，また，活性化，不活性化しているか判断

することが困難な場合がある．第二章で測定した，FA 8:0 または FA 18:1 で処理した

AML12 細胞中のクエン酸回路中間体の定量結果を以下の図 3-1 に示す． 
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図 3-1. 第二章で測定した FA 8:0 または FA18:1 で処理した AML12 細胞中のクエン

酸回路中間体の蓄積量 (n = 3) 

蓄積量は平均値  標準偏差で示した．統計解析はスチューデントの t 検定を用いて

決定した (* p < 0.05)． 

 

第二章の結果から，FA 8:0 処理により酸化亢進が示唆されたが，代謝産物である

アセチル-CoA の蓄積量について有意な差は見られなかった．アセチル-CoA は酸化

に加え，解糖系で産生されたピルビン酸 (Pyr) やアミノ酸の代謝産物であると同時に，

ケトン体やクエン酸回路中間体に変換される基質でもある．そのため，ある特定の時

間の代謝物蓄積量の観測のみでは，MCFAs がどの代謝経路に流れて変換・機能して

いるかを客観的に評価することができない． 
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近年の MS の進歩に伴い，安定同位体化合物をトレーサーとして細胞内に取り込ま

せた試料のメタボローム分析を行うことで，安定同位体の標識化率を指標に代謝フラ

ックス，すなわち代謝動態を観測することが可能となってきている 60,61．安定同位体

標識された炭素 (13C) を含む化合物を細胞内に取り込ませた後に，代謝物を質量分析

することで，13C 含有代謝物イオンと非標識の代謝物イオンは異なる質量電荷比 (m/z) 

で観測され，安定同位体標識された代謝物の m/z は代謝物中の 13C の数に従って増加

する (図 3-2)．質量分析で取得した非標識体および標識体の分子イオンの強度比を観

測することで，化合物の総炭素中の 13C の存在比率 (標識化率, 13C fraction) を算出す

ることができる (図 3-3)．よって，標識化率を経時的に観測することで，添加した標

識代謝物がどの代謝経路に流れ，資化されるかについての情報を定量的に取得できる． 

本章では，MCFA と LCFA の資化動態を観測するために，13C8-FA 8:0 または 13C18-

FA 18:1 で処理した AML12 細胞で代謝ターンオーバー解析を実施した． 
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図 3-2. クエン酸のアイソトポマー分布 

(A) 非標識体，標識体のクロマトグラム． 

(B) クエン酸の構造式． 

(C) 質量分析で取得した MS スペクトル． 
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図 3-3. 化合物の標識化率の算出 

(A) 左式：代謝物中の各アイソトポマーの存在比率算出式． 

右式：代謝物の標識化率算出式． 

(B) クエン酸の各アイソトポマーの存在比率動態． 

(C) クエン酸の標識化率動態． 

 

3.2. 実験方法 

3.2.1. 試薬および実験材料 

25 mM グルコース含有 Dulbecco's modified Eagle's medium (DMEM)，Ham's F-12 

Nutrient Mixture, ペニシリン-ストレプトマイシン溶液 (10000 U/mL ペニシリン，

10000 µg/mL ストレプトマイシン)，リン酸緩衝生理食塩水 (phosphate-buffered saline, 

PBS)，およびトリプシン-EDTA 溶液 (0.25% (w/v)トリプシン，1 mM EDTA) は Thermo 

Fisher Scientific から購入した．ウシ胎児血清 (Fetal bovine serum, FBS)，LC/MS グレー
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ドの酢酸アンモニウムは Merck から購入した．脂肪酸フリーのウシ血清アルブミン 

(bovine serum albumin, BSA) および HPLC-グレードのクロロホルムは，ナカライテス

ク株式会社から購入した．ジメチルスルホキシド (Dimethyl sulfoxide, DMSO) および

LC/MS グレードのギ酸は，富士フイルム和光純薬株式会社から購入した．LC/MS グ

レードの水，アセトニトリル，メタノール，イソプロパノールは関東化学株式会社か

ら購入した．内部標準物質として使用した n-propionyl coenzyme A (3:0-CoA) リチウム

塩，および 10-camphorsulfonic acid (純度 99.0%) は Merck から購入した．PG 17:0−17:0

は Avanti Polar Lipids Inc. から購入した．13C8-FA 8:0 (純度 95.0%, 同位体濃縮度 99.3 

atom % 13C) および 13C18-FA 18:1 (純度 99.0%, 同位体濃縮度 99.0 atom % 13C) は大陽

日酸株式会社 (東京，日本) から購入した． 

 

3.2.2. 細胞培養 

13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 は最終濃度が 500 mM となるように DMSO に溶解

した．1% (w/v) 脂肪酸フリーBSA を添加した DMEM 培地を 0.20 µm シリンジフィル

ター (Merck) を用いてろ過滅菌した．ろ過滅菌した DMEM-BSA 培地は 10% (v/v) FBS，

1% (v/v) ペニシリン-ストレプトマイシン溶液，および 0.1% (v/v) FA 溶液 (500 mM) 

または対象として 0.1% (v/v) DMSO と混合した (培地 4)．AML12 細胞の培養条件は

FA 添加培地への交換操作を除き，2.2.2.と同様の方法で実施した． 

 

3.2.3. 培地，細胞の回収およびメタボローム分析サンプル調製 

  AML12 細胞 (2.5×105 細胞) を 2 mL の培地 2 を含む 6-ウェルプレートで 24 時間

培養した．培地 2 を各培地 4 (500 μM 13C8-FA 8:0, または 13C18-FA 18:1) 2 mL に交換し

10−1440 分標識した後，10, 30, 60, 120, 720, 1440 分で各培地と細胞サンプルを回収し

た．細胞培養およびサンプル回収のスキームを図 3-4 に示す． 
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図 3-4. 安定同位体標識 FAs を用いた細胞培養およびサンプル回収のスキーム 

 

細胞内代謝物の抽出操作は使用する内部標準液の組成を除き，2.2.3 と同様の方法

で実施した． 

スクレイピング処理後，細胞懸濁液 (~1 mL) を 2 mL のエッペンドルフチューブに

移した．上記エッペンドルフチューブに 400 μL のクロロホルム，10 μL の内部標準液

C, 10 μL の内部標準液 D を添加し，1 分間のボルテックス処理後 5 分間の超音波処

理を行った．内部標準液の詳細は表 3-1 に示した．その後，16000 ×g，4 °C の条件で

5 分間遠心分離し上清 (700 μL) を新しい 2 mL エッペンドルフチューブに回収し，

300 μL のクロロホルムおよび 400 μL の水を添加した後に 16000 ×g，4 °C の条件で 5

分間遠心分離をすることで水相と有機相に相分離した．上相 (水相) 500 μL を新しい

2 mL エッペンドルフチューブに移し，遠心エバポレーターにより真空下で蒸発させ

た後に，乾固した抽出物を親水性代謝物解析の実施まで−80 °C で保存した．分析時は，

乾固した水相に 50 μL の水を添加し再溶解させた．下相 (有機相) 250 μL を別の 2 mL

エッペンドルフチューブに移し，メタノールで 2 倍に希釈し疎水性代謝物解析の実施

まで−80 °C で保存した． 
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表 3-1. 内部標準液の組成 

内部標準液 標準物質 最終添加量 

(nmol) 

内部標準液 C 

(水) 

10-camphorsulfonic acid 0.90 

3:0-CoA 0.40 

内部標準液 D 

(メタノール溶液) 

PG 17:0−17:0 0.80 

 

培地中の代謝物の抽出操作を簡潔に以下に記す．2 mL のエッペンドルフチューブ

に回収した培地サンプル 100 µL を凍結乾燥後，最終添加量が 0.50 nmol となるように

10-camphorsulfonic acid 水溶液 50 µL を添加し，再溶解した． 

 

3.2.4. 親水性代謝物解析 

親水性代謝物解析は 2.2.4 と同様の方法で実施した． 

 

3.2.5. 疎水性代謝物解析 

細胞中の TGs を対象とした代謝ターンオーバー解析は LC (島津製作所) と Q 

Exactive (Thermo Fisher Scientific) を用いて実施した．LC 分離の分析カラムとして，

InertSustain C18 column (2.1 mm i.d. × 150 mm, 3 μm particle size, ジーエルサイエンス) 

(C18) を使用した．C18 を用いた LC/HRMS/MS (C18-LC/HRMS/MS) の分析条件を以

下に記す．注入量は 5 μL とした．カラム温度は 50 ℃に設定した．移動相 A は 5 mM

の酢酸アンモニウムを添加した混合溶媒 (水/アセトニトリル, 1/2, v/v) ，移動相 B は

5 mM の酢酸アンモニウムを添加した混合溶媒 (メタノール/イソプロパノール, 1/19, 

v/v) を使用した．移動相の流速は 0.4 mL/min とした．グラジエント条件は，0−100% 

B (0−22.5 min), 100% B (22.5−27.5 min), 0% B (27.5−30 min) に設定した．MS 条件を以

下に示す．分析は正イオンモードで実施した．シースガス流速は 40 arb に設定した．

ヒーター温度は 425 °C に設定した．Automatic gain control (AGC) target は 3× 106，
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maximum injection time は 300 ミリ秒に設定した．スキャン幅は m/z 400−2000 に設定

した．その他の MS 条件は IC/HRMS/MS と同条件に設定した． 

C18-LC/HRMS/MS は LabSolutions, version 5.80 (島津製作所 ) と Xcalibur 4.2.47 

(Thermo Fisher Scientific) で制御した． 

 

3.2.6. 標識化率の算出 

3.1 に記載の通り，HRMS から得られた質量スペクトルの同位体分布から，標識化

率 (各代謝産物の総炭素に対する 13C の比, 13C fraction) を算出した 60．標識化率は，

安定同位体標識された 13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 に由来する特定代謝物中の炭

素原子の割合を示す．アセチル-CoA の初速は標識処理 0 分から 10 分までの標識化率

の変化として定義した．具体的には，標識処理 10 分の標識化率から 0 分の標識化率

を減算した値を処理時間 (10 分) で除した値を初速とした． 

 

3.2.7. 統計解析 

結果は平均値 ± 標準偏差で表示した．統計解析は Microsoft Excel 2010 を用いた．

2 群間の統計学的有意差はスチューデントの t 検定を用いて決定した． 
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3.3. 結果と考察 

3.3.1. 個々の FA 添加後の AML12 細胞の代謝ターンオーバー解析 

第二章と同様に，AML12 細胞を 0.5 mM の 13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 を添加

した培地で処理した．10−1440 分間標識した後，各培地および細胞サンプルを回収し，

様々な分析法を用いて親水性および疎水性代謝物のマススペクトルの同位体分布か

ら各代謝物の全炭素に対する標識化率を算出した (図 3-5)．クエン酸回路中間体の標

識化率は時間が経過するにつれ増加し，13C 標識 FA 処理 720 分後に同位体定常状態

に達した (図 3-6)．同位体定常状態におけるクエン酸回路中間体の標識化率は，13C18-

FA 18:1 処理と比較して 13C8-FA 8:0 処理で有意に高かった． 

 

 

図 3-5.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で 1440 分処理後の AML12 細胞中のクエン

酸回路中間体とピルビン酸のマススペクトルの同位体分布 (n = 4) 

同位体分布は平均値  標準偏差で示した． 
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図 3-6.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理した AML12 細胞中のクエン酸回路中

間体とピルビン酸の標識化率の経時変化 (n = 4) 

標識化率は平均値  標準偏差で示した． 

 

今回の結果は，FA 8:0 由来の炭素が FA 18:1 由来の炭素よりもクエン酸回路に流れ

ていることを示し，細胞への FA 8:0 処理がクエン酸回路の活性化に寄与していること

を示唆している． 13C8-FA 8:0 で処理した細胞内の Pyr の標識化率は著しく低値を示し

たので (< 1%)，13C8-FA 8:0 で処理した細胞のクエン酸回路中間体の高い標識化率は，

酸化が仲介するアセチル-CoA 産生の促進による可能性が高いと考えられる．したが

って，アシル-CoA の標識化率を同様に計算した (図 3-7)． 
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図 3-7.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理による酸化関連代謝物評価 (n = 4) 

(A) アシル-CoA の標識化率の経時変化． 

(B) FA 処理 0−10 分におけるアセチル-CoA の標識化率の初速． 

(C) 細胞内および培地中の 3-HB の標識化率の経時変化． 

標識化率および標識化率の初速は平均値  標準偏差で示した． 

 

13C8-FA 8:0 で処理した細胞では，13C18-FA 18:1 処理と比較して，同位体定常状態で

のアセチル-CoA およびその前駆体であるブチリル-CoA (4:0-CoA) の標識化率が有意

に増加したことを示した (図 3-7, A)．13C8-FA 8:0 処理における標識処理初期 (0−10 分)

のアセチル-CoA の標識化速度は，13C18-FA 18:1 処理と比較して有意に高値を示した 

(スチューデントの t 検定，p < 0.0001) (図 3-7, B)．今回の結果から，FA 8:0 は FA 18:1

と比較して酸化されやすくアセチル-CoA に資化されやすいことを実験的に明らか

にした．また，アセチル-CoA はケトン体産生の出発物質であるため，細胞内および

培地中の 3-HB の標識化率を算出した．細胞内および培地中の 3-HB の標識化率は，
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13C8-FA 8:0 処理では標識時間依存的に増加した一方で，13C18-FA 18:1 処理では検出さ

れなかった (図 3-7, C)．そのため，第二章において FA 8:0 処理, あるいは FA 10:0 処

理時のケトン体量が増加した理由は，酸化による FA 8:0, あるいは FA 10:0 のアセチ

ル-CoA 変換が加速した結果，一時的に細胞内に過剰蓄積したアセチル-CoA を処理す

るためにケトン体へと変換したためと考えられる．これらの代謝ターンオーバー分析

によって，脂肪酸資化に関する定量的な評価を実現し，AML12 細胞において FA 8:0

は主に酸化によりアセチル-CoA に変換され，さらにクエン酸回路中間体やケトン体

への資化が促進されることを明らかにした．これらの結果は，FA 8:0, FA10:0 で 96%

を占める MCT を摂取したラット肝内のアセチル-CoA，総ケトン体が LCT と比較し

て上昇することを示した以前の報告と一致している 12． 

続いて，アミノ酸についても同様の解析を実施した結果，13C8-FA 8:0 処理した細胞

ではアスパラギン (Asn)，アスパラギン酸 (Asp)，グルタミン (Gln)，グルタミン酸

(Glu) およびプロリン (Pro) の標識化率が 13C18-FA 18:1 処理した細胞で観察された標

識化率と比較して有意に高値を示した (図 3-8)．13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 に由

来する同位体イオンは，他のアミノ酸についてはほとんど観察されなかった．さらに，

培地中のアミノ酸についても同様の解析をした結果，培地中の Glu および Pro の標識

化率は 13C18-FA 18:1 処理と比較して，13C8-FA 8:0 処理で標識時間依存的に増加した 

(図 3-9)．これらのアミノ酸は，2-ケトグルタル酸 (2-KG) を介して生合成される糖原

生アミノ酸である．糖原生アミノ酸は絶食や栄養失調の条件下では糖新生のためにタ

ンパク質分解によって産生されるため，血漿中で上昇することが知られている．栄養

失調ラットを対象とした先行研究では，MCT の摂取により栄養状態の指標となる血

漿中のアルブミンが増加し，LCT と比較して血漿中の総アミノ酸および糖原生アミノ

酸が減少した点から，MCT 摂取によってタンパク質分解が抑制されることを示唆し

ている 62．今回の試験ではグルコースは十分に供給されており，FA 8:0 と FA 18:1 処

理で消費されたグルコース量に有意な差は見られなかった (図 2-3, C)．これらの結果

から，栄養源が十分にある状態においても MCFA はクエン酸回路中間体に資化され，
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その後，糖原生アミノ酸合成に利用されることでタンパク質利用を阻害する可能性が

あることが示された．ケトン体が糖新生を抑制し，タンパク質を貯蔵する傾向がある

ことを示した過去の研究報告はこの推測を支持するものである 63． 

また，細胞中の 5 種の糖原生アミノ酸への資化について標識処理 60 分までの代謝

動態に着目した (図 3-10)．標識処理 10 分後から FA 8:0 処理と FA 18:1 処理の標識化

率において有意な差を示すアミノ酸は Glu，Gln であり，標識処理 30 分後から有意な

差を示すアミノ酸は Asp，Asn であった．Pro は標識処理 120 分後から有意な差を示

した．よって，2-KG から Glu に資化された後に Gln への変換が優先されていると考

えられる．次に，Glu とオキサロ酢酸 (Oxa) はアミノ基転移反応によって Asp と 2-

KG に変換され，続いて Asp が Asn に変換されたものと考えられる．Pro は，Glu から

の変換に複数の反応を要するため，120 分後から有意な差を示したと考えられる．上

記反応における Pro の前駆体であるグルタミン酸 5-セミアルデヒドはオルニチン 

(Orn) の前駆体でもある．Orn から尿素回路によって糖原生アミノ酸であるアルギニ

ン (Arg) が産生されるが，Arg の標識化率は有意な差を示さなかった．グルタミン酸 

5-セミアルデヒドから Ornへの変換はオルニチンアミノトランスフェラーゼによるア

ミノ基転酵素によるもので，反応時に同時に Glu を 2-KG に変換していると考えられ

る．Glu から 2-KG への変換を介するアミノ基転移反応には，Oxa から Asp への変換

を仲介するアスパラギン酸アミノトランスフェラーゼ  (aspartate aminotransferase, 

AST) および Pyr からアラニン (Ala) への変換を仲介するアラニンアミノトランスフ

ェラーゼ (alanine aminotransferase, ALT) が存在する．AST，ALT は肝機能検査の指標

とされる酵素である．今回の結果から，細胞内の Asp の標識化率が標識処理 30 分以

降で FA 8:0 処理で有意に高値を示すため，FA 8:0 は AST の遺伝子発現や活性に影響

を与えている可能性が示された．他の糖原生アミノ酸である His はグルコース 6-リ

ン酸 (G6P) からペントースリン酸経路でリボース 5-リン酸を経て合成されるため，

脂肪酸由来の炭素が流れず，標識化率が著しく低値を示したと考えられる． 
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図 3-8.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理した AML12 細胞中のアミノ酸の標識

化率の経時変化 (n = 4) 

標識化率は平均値  標準偏差で示した． 
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図 3-9. AML12 細胞を 13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理後の培地中のアミノ酸

の標識化率の経時変化 (n = 4) 

標識化率は平均値  標準偏差で示した． 
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図 3-10. 標識処理 60 分までの AML12 細胞中の糖原生アミノ酸の標識化率の経時変

化 (n = 4) 

標識化率は平均値  標準偏差で示した．統計解析はスチューデントの t 検定を用い

て決定した (* p < 0.05)． 

 

安定同位体標識脂肪酸由来の炭素が糖新生に流れているかを確認するために，グル

コース 3-リン酸 (G3P) と G6P の標識化率を算出した (図 3-11)．G3P および G6P の

標識化率は 13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 処理のいずれにおいても著しく低値 (約

1%) を示したため，脂肪酸由来の炭素は糖新生に流れていないと考えられる．そのた

め，第二章で議論した TG および DG 増加に寄与する G3P はグルコースからジヒドロ

キシアセトンリン酸を経て産生されたと考えられる．今回の考察を更に検証するため

には，13C6-グルコースと非標識の FA を用いて培養し，代謝ターンオーバー解析を実

施することで確認できると考えられる． 
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図 3-11.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理した AML12 細胞中の G3P，G6P の

標識化率の経時変化 (n = 4) 

標識化率は平均値  標準偏差で示した． 

略号：G1P, glucose 1-phosphate; G6P, glucose 6-phosphate; G3P, glucose 3-phosphate; F6P, 

fructose 6-phosphate; FBP, fructose 1,6-bisphosphate; GAP, glyceraldehyde 3-phosphate; 

DHAP, dihydroxyacetone phosphate; 3-PGA, 3-phosphoglyceric acid; 2-PGA, 2-

phosphoglyceric acid; PEP, phosphoenolpyruvate. 

 

最後に，細胞内 TGs の標識化率を算出し，AML12 細胞が TG の de novo 合成に外因

性の FA を利用しているか否か評価した．第二章で実施したリピドーム解析に基づい

て，FA 8:0 または FA 18:1 処理した細胞で代表的な 5 種の TG を評価のために選択し

た． 13C18-FA18:1 で処理した細胞における 3 種の TG (TG 16:0−18:1−18:1, TG 

16:1−18:1−18:1 および TG 18:1−18:1−18:1) の相対的な蓄積量および標識化率は 13C8-

FA 8:0 で処理した細胞と比較して有意に高値を示した (図 3-12)．対照的に， FA 8:0

を構成 FA として有する 2 種の TG (TG 8:0−16:0−18:1 および TG 8:0−8:0−8:0) の標識

化率は 13C8-FA 8:0 で処理した細胞において 1%未満であった (図 3-12)．これまでの研
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究では，グリセロリン酸アシル基転移酵素は長鎖アシル-CoA を基質として優先的に

使用することが報告されており 64，中鎖アシル-CoA (8:0-CoA およびデカノイル-CoA 

[10:0-CoA]) は TG やリン脂質には取り込まれにくいことが報告されている 65．HepG2

細胞を FA 8:0 または FA 18:1 で処理した先行研究では，外因性の FA 18:1 を直接取

り込んだ TG は検出されたが，外因性の FA 8:0 の TG への直接の取り込みは検出され

なかった 66．ラット肝初代培養細胞を用いた先行研究では，8:0-CoA および 10:0-CoA

は DG とリン脂質合成に関わるアシル基転移酵素の基質ではなく，DG から TG 合成

に関わる DG アシル基転移酵素の基質としてのみ機能することが示唆されている 67．

一方で，13C8-FA 8:0 で処理した細胞において 3 種の TG (TG 16:0−18:1−18:1，TG 

16:1−18:1−18:1 および TG 18:1−18:1−18:1) の蓄積量は，13C18-FA 18:1 処理と比較して

著しく低値を示すものの，標識化率は時間依存的に増加した．この結果は，FA 8:0 が

分解，伸長反応によって別の FAs に変換された後に TG に取り込まれることを示唆し

ている．以上から，今回の試験における TGs のターンオーバー解析の結果は，以前に

なされている報告を支持するものであり，細胞に取り込まれる FA 8:0 が TG には容易

に資化されないことを定量的に示した初めての実験結果である． 
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図 3-12.  13C8-FA 8:0 または 13C18-FA 18:1 で処理した AML12 細胞中の 5 種の TGs の

（A）蓄積量と（B）標識化率の経時変化 (n = 4) 

蓄積量，標識化率はそれぞれ平均値  標準偏差で示した． 

 

3.4. 小括 

本章では，メタボローム分析技術と安定同位体標識を組み合わせた代謝ターンオー

バー解析によって，FA 8:0 と FA 18:1 の資化動態を観測した．FA 8:0 は酸化によって

容易にアセチル-CoA に変換され，さらにクエン酸回路中間体やケトン体へと変換さ

れることを明らかにした．また，クエン酸回路中間体である 2-ケトグルタル酸を介し

て一部の糖原生アミノ酸に変換され，細胞系外へと排出されることを初めて明らかに

した．また，TG への資化は限定的であり，一部は分解，伸長反応を受けた後に TG に

取り込まれることが示唆された．一方の FA 18:1 は TG 合成の基質として利用されや

すいことを示した．以上の結果から，AML12 細胞における FA 8:0 と FA 18:1 の資化

経路を正確かつ定量的に評価することに成功した (図 3-13)．  
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図 3-13.  AML12 細胞における FA 8:0 と FA 18:1 の資化経路 
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第四章 総括と展望 

 

本研究では，複数のメタボローム分析法を活用して AML12 細胞における MCFAs

の代謝機能を評価した．  

第二章では，測定対象となる代謝物の物理的特性に応じて，3 種の親水性代謝物解

析と 2 種の疎水性代謝物解析を実施することで，各 FA 処理した AML12 細胞から 183

種の親水性代謝物および 688種の疎水性代謝物の計 871種の代謝物を同定することに

成功した．取得データを用いた代謝プロファイルから，FA 12:0 処理は他の MCFAs 処

理 (FA 8:0および FA 10:0) と比較して代謝プロファイルが大きく異なり，脂質の増加，

特に TG，Cholsterol，ChE，PE，LPE，LPC，Cer，HexCer を増加させることを明らか

にした．そのため，様々な医療効果を持つと期待されているココナッツ油の過剰摂取

は脂肪肝を促進する可能性が示された．一方の FA 8:0 および FA 10:0 による処理はケ

トン体産生を亢進することを示した．特に FA 8:0 はコントロールと比較して TG 組成

を変化させるものの，TG 量並びにその他脂質量においても有意な差は見られなかっ

た．LCFAs に分類される FA 18:1 による処理は TG 合成経路に関与する PA，DG，TG

量を増加させ，TG 合成の基質として利用されることが示唆された． 

第三章では，メタボローム分析技術と安定同位体標識を組み合わせた代謝ターンオ

ーバー解析を活用し，AML12 細胞を 13C8-FA 8:0 および 13C18-FA 18:1 で処理すること

で FA の代謝動態を評価した．その結果，FA 8:0 によるケトン体産生亢進は酸化によ

って FA 8:0 から変換されたアセチル-CoA を基質として産生されることを定量的評価

によって明らかにした．また，FA 8:0 から変換されたアセチル-CoA はクエン酸回路

中間体，一部の糖原生アミノ酸に資化されることを示した．一方の FA 18:1 は第二章

で示唆された TG 合成の基質として資化されることを定量的に示した．本研究では代

謝物の網羅的解析に留まっているため，脂質代謝酵素やアミノ酸代謝酵素の遺伝子発

現解析を今後実施することで，これらの仮説の検証を進めたいと考える． 

本博士論文では，MCFA/LCFA 間，MCFA 種間の包括的かつ定量的な代謝評価によ
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って，MCFAs の代謝特性，代謝運命を明らかにした．現在，MCTs およびココナッツ

油による様々な医学効果が期待されているが，油脂中の MCFAs の組成によって影響

が大きく異なることが示唆された．肝臓は生体内においてケトン体産生の場であるた

め，ケトン体による医学効果を期待する場合は FA 12:0 が豊富なココナッツ油と比較

して，FA 8:0 および FA 10:0 が大半を占める MCT が効果的であると考えられる．骨格

筋 68,69や脂肪細胞 70,71においても MCFAs は LCFAs とは異なる特性を示すことが報告

されているが，MCFAs 種に起因する代謝の相違を包括的に評価するためには更なる

研究が必要である．現在，脳に対する FA 8:0 および FA 10:0 の作用が異なることを示

す報告がなされている．ヒト人工多能性幹細胞由来のアストロサイトを用いた研究で

は，FA 8:0 はアストロサイトでのケトン体産生を促進する一方で，FA 10:0 は解糖系

および乳酸産生を促進することが報告されている 72．また，別の報告では，FA10:0 処

理は FA 8:0 と比較して，細胞内グルタチオン濃度の上昇を示し，酸化経路の途中で

逆反応である伸長反応に代謝が流れやすいことが示唆されている 73．膠芽腫細胞を用

いた研究では，FA 8:0 処理はケトン体産生を増加させる一方で，FA 10:0 処理は主に

脂肪酸合成を促進することが示されている 74．今回実施した代謝プロファイリングお

よび代謝ターンオーバー解析手法を動物モデルや他の細胞種へ適用していくことで，

MCFA の新たな代謝特性や機能の発見に貢献できると考えられる． 

MCTs は栄養補給や疾患の改善を目的とした食事療法への利用が期待されている一

方で，消化時の不快感の発生や過剰摂取による副作用も認められている．本研究が，

栄養状態や疾患に応じて，構成する FA の種類や結合位置をアレンジした油脂を提供

するための一助となり，油脂を通じた世界における健康課題の改善に繋がることを期

待して，本博士論文の結びの言葉とする． 
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補足資料 

 

補足表 1. 第二章で同定した疎水性代謝物の MRM 条件 

Lipid Molecular formula Exact mass Method Precursor ion Product ion (s) m/z MRM transition (s) m/z 

Cer (d18:1−14:0) C32H63NO3 509.48 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 510.5 > 264.25 

Cer (d18:1−16:0) C34H67NO3 537.51 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 538.5 > 264.25 

Cer (d18:1−16:1) C34H65NO3 535.50 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 536.5 > 264.25 

Cer (d18:1−18:0) C36H71NO3 565.54 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 566.55 > 264.25 

Cer (d18:1−18:2) C36H67NO3 561.51 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 562.5 > 264.25 

Cer (d18:1−20:0) C38H75NO3 593.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 594.6 > 264.25 

Cer (d18:1−20:2) C38H71NO3 589.54 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 590.55 > 264.25 

Cer (d18:1−20:4) C38H67NO3 585.51 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 586.5 > 264.25 

Cer (d18:1−22:0) C40H79NO3 621.61 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 622.6 > 264.25 

Cer (d18:1−22:1) C40H77NO3 619.59 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 620.6 > 264.25 

Cer (d18:1−22:2) C40H75NO3 617.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 618.6 > 264.25 

Cer (d18:1−22:3) C40H73NO3 615.56 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 616.55 > 264.25 

Cer (d18:1−22:4) C40H71NO3 613.54 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 614.55 > 264.25 

Cer (d18:1−22:5) C40H69NO3 611.53 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 612.55 > 264.25 

DG (12:0−12:0) C27H52O5 456.38 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 474.4 > 257.2 

DG (12:0−14:0) C29H56O5 484.41 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 502.45 > 285.25, 502.45 > 257.2 

DG (12:0−16:0) C31H60O5 512.44 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 530.5 > 313.25, 530.5 > 257.2 

DG (12:0−16:1) C31H58O5 510.43 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 528.45 > 311.25, 528.45 > 257.2 

DG (12:0−18:0) C33H64O5 540.48 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 558.5 > 341.3, 558.5 > 257.2 
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DG (12:0−18:1) C33H62O5 538.46 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 556.5 > 339.3, 556.5 > 257.2 

DG (14:0−16:0) C33H64O5 540.48 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 558.5 > 313.25, 558.5 > 285.25 

DG (14:0−16:1) C33H62O5 538.46 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 556.5 > 311.25, 556.5 > 285.25 

DG (14:0−18:0) C35H68O5 568.51 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 586.55 > 341.3, 586.55 > 285.25 

DG (14:0−18:1) C35H66O5 566.49 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 584.5 > 339.3, 584.5 > 285.25 

DG (16:0−16:0) C35H68O5 568.51 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 586.55 > 313.25 

DG (16:0−16:1) C35H66O5 566.49 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 584.5 > 311.25, 584.5 > 313.25 

DG (16:0−18:0) C37H72O5 596.54 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 614.55 > 341.3, 614.55 > 313.25 

DG (16:0−18:1) C37H70O5 594.52 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 612.55 > 339.3, 612.55 > 313.25 

DG (16:0−18:2) C37H68O5 592.51 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 610.55 > 337.25, 610.55 > 313.25 

DG (16:0−20:0) C39H76O5 624.57 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 642.6 > 369.35, 642.6 > 313.25 

DG (16:0−20:1) C39H74O5 622.55 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 640.6 > 367.3, 640.6 > 313.25 

DG (16:0−20:4) C39H68O5 616.51 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 634.55 > 361.25, 634.55 > 313.25 

DG (16:1−16:1) C35H64O5 564.48 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 582.5 > 311.25 

DG (16:1−18:0) C37H70O5 594.52 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 612.55 > 341.3, 612.55 > 311.25 

DG (16:1−18:1) C37H68O5 592.51 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 610.55 > 339.3, 610.55 > 311.25 

DG (16:1−20:0) C39H74O5 622.55 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 640.6 > 369.35, 640.6 > 311.25 

DG (18:0−18:0) C39H76O5 624.57 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 642.6 > 341.3 

DG (18:0−18:1) C39H74O5 622.55 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 640.6 > 339.3, 640.6 > 341.3 

DG (18:1−18:1) C39H72O5 620.54 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 638.55 > 339.3 

DG (18:1−20:1) C41H76O5 648.57 DEA-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 666.6 > 367.3, 666.6 > 339.3 

HexCer (d18:1−10:0) C34H65NO8 615.47 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 616.5 > 264.25 

HexCer (d18:1−12:0) C36H69NO8 643.50 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 644.5 > 264.25 

HexCer (d18:1−16:0) C40H77NO8 699.56 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 700.55 > 264.25 

HexCer (d18:1−22:0) C46H89NO8 783.66 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 784.65 > 264.25 
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HexCer (d18:1−22:2) C46H85NO8 779.63 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C18H34N]+ (264.3) 780.65 > 264.25 

LPC (12:0) C20H42NO7P 439.27 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 440.3 > 184.05 

LPC (14:0) C22H46NO7P 467.30 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 468.3 > 184.05 

LPC (16:0) C24H50NO7P 495.33 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 496.35 > 184.05 

LPC (16:1) C24H48NO7P 493.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 494.3 > 184.05 

LPC (18:0) C26H54NO7P 523.36 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 524.35 > 184.05 

LPC (18:1) C26H52NO7P 521.35 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 522.35 > 184.05 

LPC (18:2) C26H50NO7P 519.33 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 520.35 > 184.05 

LPC (18:3) C26H48NO7P 517.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 518.3 > 184.05 

LPC (20:0) C28H58NO7P 551.40 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 552.4 > 184.05 

LPC (20:1) C28H56NO7P 549.38 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 550.4 > 184.05 

LPC (20:2) C28H54NO7P 547.36 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 548.35 > 184.05 

LPC (20:3) C28H52NO7P 545.35 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 546.35 > 184.05 

LPC (20:4) C28H50NO7P 543.33 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 544.35 > 184.05 

LPC (20:5) C28H48NO7P 541.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 542.3 > 184.05 

LPC (22:0) C30H62NO7P 579.43 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 580.45 > 184.05 

LPC (22:1) C30H60NO7P 577.41 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 578.4 > 184.05 

LPC (22:3) C30H56NO7P 573.38 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 574.4 > 184.05 

LPC (22:4) C30H54NO7P 571.36 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 572.35 > 184.05 

LPC (22:5) C30H52NO7P 569.35 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 570.35 > 184.05 

LPC (22:6) C30H50NO7P 567.33 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ 568.35 > 184.05 

LPE (16:0) C21H44NO7P 453.29 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 454.3 > 313.25 

LPE (16:1) C21H42NO7P 451.27 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 452.3 > 311.25 

LPE (18:0) C23H48NO7P 481.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 482.3 > 341.3 

LPE (18:1) C23H46NO7P 479.30 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 480.3 > 339.3 
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LPE (20:1) C25H50NO7P 507.33 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 508.35 > 367.3 

LPE (20:2) C25H48NO7P 505.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 506.3 > 365.3 

LPE (20:4) C25H44NO7P 501.29 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 502.3 > 361.25 

LPE (22:4) C27H48NO7P 529.32 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 530.3 > 389.3 

LPE (22:5) C27H46NO7P 527.30 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 528.3 > 387.3 

LPE (22:6) C27H44NO7P 525.29 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - C2H8O4NP]+ 526.3 > 385.25 

MG (10:0) C13H26O4 246.18 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 247.2 > 229.2 

MG (12:0) C15H30O4 274.21 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 275.2 > 257.2 

MG (14:0) C17H34O4 302.25 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 303.25 > 285.25 

MG (16:0) C19H38O4 330.28 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 331.3 > 313.25 

MG (16:1) C19H36O4 328.26 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 329.25 > 311.25 

MG (18:0) C21H42O4 358.31 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 359.3 > 341.3 

MG (18:1) C21H40O4 356.29 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 357.3 > 339.3 

MG (18:2) C21H38O4 354.28 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 355.3 > 337.25 

MG (20:2) C23H42O4 382.31 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [M + H - H2O]+ 383.3 > 365.3 

PA (18:0−18:1) C39H75O8P 702.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 701.5 > 283.25, 701.5 > 281.25 

PC (10:0−16:0) C34H68NO8P 649.47 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 708.5 > 171.15, 708.5 > 255.25 

PC (10:0−16:1) C34H66NO8P 647.45 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 706.45 > 171.15, 706.45 > 253.2 

PC (10:0−18:0) C36H72NO8P 677.50 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 736.5 > 171.15, 736.5 > 283.25 

PC (10:0−18:1) C36H70NO8P 675.48 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 734.5 > 171.15, 734.5 > 281.25 

PC (12:0−12:0) C32H64NO8P 621.44 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 680.45 > 199.15 

PC (12:0−14:0) C34H68NO8P 649.47 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 708.5 > 199.15, 708.5 > 227.2 

PC (12:0−16:0) C36H72NO8P 677.50 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 736.5 > 199.15, 736.5 > 255.25 

PC (12:0−16:1) C36H70NO8P 675.48 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 734.5 > 199.15, 734.5 > 253.2 

PC (12:0−18:0) C38H76NO8P 705.53 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 764.55 > 199.15, 764.55 > 283.25 



- 82 - 

 

PC (12:0−18:1) C38H74NO8P 703.52 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 762.55 > 199.15, 762.55 > 281.25 

PC (12:0−18:2) C38H72NO8P 701.50 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 760.5 > 199.15, 760.5 > 279.25 

PC (12:0−20:4) C40H72NO8P 725.50 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 784.5 > 199.15, 784.5 > 303.25 

PC (14:0−14:0) C36H72NO8P 677.50 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 736.5 > 227.2 

PC (14:0−16:0) C38H76NO8P 705.53 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 764.55 > 227.2, 764.55 > 255.25 

PC (14:0−16:1) C38H74NO8P 703.52 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 762.55 > 227.2, 762.55 > 253.2 

PC (14:0−18:1) C40H78NO8P 731.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 790.55 > 227.2, 790.55 > 281.25 

PC (14:0−18:2) C40H76NO8P 729.53 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 788.55 > 227.2, 788.55 > 279.25 

PC (16:0−16:0) C40H80NO8P 733.56 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 792.6 > 255.25 

PC (16:0−16:1) C40H78NO8P 731.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 790.55 > 255.25, 790.55 > 253.2 

PC (16:0−18:0) C42H84NO8P 761.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 820.6 > 255.25, 820.6 > 283.25 

PC (16:0−18:1) C42H82NO8P 759.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 818.6 > 255.25, 818.6 > 281.25 

PC (16:0−18:2) C42H80NO8P 757.56 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 816.6 > 255.25, 816.6 > 279.25 

PC (16:0−18:3) C42H78NO8P 755.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 814.55 > 255.25, 814.55 > 277.2 

PC (16:0−20:0) C44H88NO8P 789.62 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 848.65 > 255.25, 848.65 > 311.3 

PC (16:0−20:1) C44H86NO8P 787.61 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 846.6 > 255.25, 846.6 > 309.3 

PC (16:0−20:2) C44H84NO8P 785.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 844.6 > 255.25, 844.6 > 307.25 

PC (16:0−20:3) C44H82NO8P 783.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 842.6 > 255.25, 842.6 > 305.25 

PC (16:0−20:4) C44H80NO8P 781.56 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 840.6 > 255.25, 840.6 > 303.25 

PC (16:0−20:5) C44H78NO8P 779.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 838.55 > 255.25, 838.55 > 301.2 

PC (16:0−22:4) C46H84NO8P 809.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 868.6 > 255.25, 868.6 > 331.25 

PC (16:0−22:5) C46H82NO8P 807.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 866.6 > 255.25, 866.6 > 329.25 

PC (16:0−22:6) C46H80NO8P 805.56 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 864.6 > 255.25, 864.6 > 327.25 

PC (16:1−16:1) C40H76NO8P 729.53 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 788.55 > 253.2 

PC (16:1−18:0) C42H82NO8P 759.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 818.6 > 253.2, 818.6 > 283.25 
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PC (16:1−18:1) C42H80NO8P 757.56 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 816.6 > 253.2, 816.6 > 281.25 

PC (16:1−18:2) C42H78NO8P 755.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 814.55 > 253.2, 814.55 > 279.25 

PC (16:1−20:0) C44H86NO8P 787.61 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 846.6 > 253.2, 846.6 > 311.3 

PC (16:1−20:1) C44H84NO8P 785.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 844.6 > 253.2, 844.6 > 309.3 

PC (16:1−20:4) C44H78NO8P 779.55 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 838.55 > 253.2, 838.55 > 303.25 

PC (18:0−18:0) C44H88NO8P 789.62 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 848.65 > 283.25 

PC (18:0−18:1) C44H86NO8P 787.61 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 846.6 > 283.25, 846.6 > 281.25 

PC (18:0−18:2) C44H84NO8P 785.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 844.6 > 283.25, 844.6 > 279.25 

PC (18:0−20:3) C46H86NO8P 811.61 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 870.6 > 283.25, 870.6 > 305.25 

PC (18:0−20:4) C46H84NO8P 809.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 868.6 > 283.25, 868.6 > 303.25 

PC (18:1−18:1) C44H84NO8P 785.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 844.6 > 281.25 

PC (18:1−18:2) C44H82NO8P 783.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 842.6 > 281.25, 842.6 > 279.25 

PC (18:1−20:0) C46H90NO8P 815.64 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 874.65 > 281.25, 874.65 > 311.3 

PC (18:1−20:1) C46H88NO8P 813.62 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 872.65 > 281.25, 872.65 > 309.3 

PC (18:1−20:3) C46H84NO8P 809.59 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 868.6 > 281.25, 868.6 > 305.25 

PC (18:1−20:4) C46H82NO8P 807.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 866.6 > 281.25, 866.6 > 303.25 

PC (18:1−22:1) C48H92NO8P 841.66 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 900.65 > 281.25, 900.65 > 337.3 

PC (18:1−22:6) C48H82NO8P 831.58 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 890.6 > 281.25, 890.6 > 327.25 

PC (18:2−20:1) C46H86NO8P 811.61 DEA-SFC/MS/MS [M + CH3COO]- [Acyl FA - H]- 870.6 > 279.25, 870.6 > 309.3 

PE (12:0−18:0) C35H70NO8P 663.48 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 662.5 > 199.15, 662.5 > 283.25 

PE (12:0−18:1) C35H68NO8P 661.47 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 660.45 > 199.15, 660.45 > 281.25 

PE (14:0−16:1) C35H68NO8P 661.47 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 660.45 > 227.2, 660.45 > 253.2 

PE (14:0−18:1) C37H72NO8P 689.50 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 688.5 > 227.2, 688.5 > 281.25 

PE (14:0−20:4) C39H70NO8P 711.48 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 710.5 > 227.2, 710.5 > 303.25 

PE (16:0−16:0) C37H74NO8P 691.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 690.5 > 255.25 
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PE (16:0−16:1) C37H72NO8P 689.50 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 688.5 > 255.25, 688.5 > 253.2 

PE (16:0−18:0) C39H78NO8P 719.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 718.55 > 255.25, 718.55 > 283.25 

PE (16:0−18:1) C39H76NO8P 717.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 716.5 > 255.25, 716.5 > 281.25 

PE (16:0−18:2) C39H74NO8P 715.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 714.5 > 255.25, 714.5 > 279.25 

PE (16:0−20:1) C41H80NO8P 745.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 744.55 > 255.25, 744.55 > 309.3 

PE (16:0−20:2) C41H78NO8P 743.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 742.55 > 255.25, 742.55 > 307.25 

PE (16:0−20:3) C41H76NO8P 741.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 740.5 > 255.25, 740.5 > 305.25 

PE (16:0−20:4) C41H74NO8P 739.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 738.5 > 255.25, 738.5 > 303.25 

PE (16:0−20:5) C41H72NO8P 737.50 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 736.5 > 255.25, 736.5 > 301.2 

PE (16:0−22:4) C43H78NO8P 767.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 766.55 > 255.25, 766.55 > 331.25 

PE (16:0−22:5) C43H76NO8P 765.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 764.5 > 255.25, 764.5 > 329.25 

PE (16:0−22:6) C43H74NO8P 763.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 762.5 > 255.25, 762.5 > 327.25 

PE (16:1−16:1) C37H70NO8P 687.48 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 686.5 > 253.2 

PE (16:1−18:0) C39H76NO8P 717.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 716.5 > 253.2, 716.5 > 283.25 

PE (16:1−18:1) C39H74NO8P 715.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 714.5 > 253.2, 714.5 > 281.25 

PE (16:1−18:2) C39H72NO8P 713.50 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 712.5 > 253.2, 712.5 > 279.25 

PE (16:1−20:1) C41H78NO8P 743.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 742.55 > 253.2, 742.55 > 309.3 

PE (16:1−20:3) C41H74NO8P 739.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 738.5 > 253.2, 738.5 > 305.25 

PE (16:1−20:4) C41H72NO8P 737.50 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 736.5 > 253.2, 736.5 > 303.25 

PE (16:1−22:4) C43H76NO8P 765.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 764.5 > 253.2, 764.5 > 331.25 

PE (18:0−18:0) C41H82NO8P 747.58 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 746.55 > 283.25 

PE (18:0−18:1) C41H80NO8P 745.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 744.55 > 283.25, 744.55 > 281.25 

PE (18:0−18:2) C41H78NO8P 743.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 742.55 > 283.25, 742.55 > 279.25 

PE (18:0−18:3) C41H76NO8P 741.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 740.5 > 283.25, 740.5 > 277.2 

PE (18:0−20:2) C43H82NO8P 771.58 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 770.55 > 283.25, 770.55 > 307.25 
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PE (18:0−20:3) C43H80NO8P 769.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 768.55 > 283.25, 768.55 > 305.25 

PE (18:0−20:4) C43H78NO8P 767.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 766.55 > 283.25, 766.55 > 303.25 

PE (18:0−20:5) C43H76NO8P 765.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 764.5 > 283.25, 764.5 > 301.2 

PE (18:0−22:3) C45H84NO8P 797.59 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 796.6 > 283.25, 796.6 > 333.3 

PE (18:0−22:4) C45H82NO8P 795.58 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 794.55 > 283.25, 794.55 > 331.25 

PE (18:0−22:5) C45H80NO8P 793.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 792.55 > 283.25, 792.55 > 329.25 

PE (18:0−22:6) C45H78NO8P 791.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 790.55 > 283.25, 790.55 > 327.25 

PE (18:1−18:1) C41H78NO8P 743.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 742.55 > 281.25 

PE (18:1−18:2) C41H76NO8P 741.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 740.5 > 281.25, 740.5 > 279.25 

PE (18:1−18:3) C41H74NO8P 739.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 738.5 > 281.25, 738.5 > 277.2 

PE (18:1−20:0) C43H84NO8P 773.59 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 772.6 > 281.25, 772.6 > 311.3 

PE (18:1−20:1) C43H82NO8P 771.58 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 770.55 > 281.25, 770.55 > 309.3 

PE (18:1−20:2) C43H80NO8P 769.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 768.55 > 281.25, 768.55 > 307.25 

PE (18:1−20:3) C43H78NO8P 767.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 766.55 > 281.25, 766.55 > 305.25 

PE (18:1−20:4) C43H76NO8P 765.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 764.5 > 281.25, 764.5 > 303.25 

PE (18:1−20:5) C43H74NO8P 763.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 762.5 > 281.25, 762.5 > 301.2 

PE (18:1−22:4) C45H80NO8P 793.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 792.55 > 281.25, 792.55 > 331.25 

PE (18:1−22:5) C45H78NO8P 791.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 790.55 > 281.25, 790.55 > 329.25 

PE (18:1−22:6) C45H76NO8P 789.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 788.5 > 281.25, 788.5 > 327.25 

PE (20:0−20:4) C45H82NO8P 795.58 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 794.55 > 311.3, 794.55 > 303.25 

PE (20:1−20:4) C45H80NO8P 793.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 792.55 > 309.3, 792.55 > 303.25 

PG (12:0−18:0) C36H71O10P 694.48 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 693.45 > 199.15, 693.45 > 283.25 

PG (12:0−18:1) C36H69O10P 692.46 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 691.45 > 199.15, 691.45 > 281.25 

PG (14:0−16:0) C36H71O10P 694.48 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 693.45 > 227.2, 693.45 > 255.25 

PG (16:0−16:0) C38H75O10P 722.51 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 721.5 > 255.25 



- 86 - 

 

PG (16:0−16:1) C38H73O10P 720.49 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 719.5 > 255.25, 719.5 > 253.2 

PG (16:0−18:0) C40H79O10P 750.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 749.55 > 255.25, 749.55 > 283.25 

PG (16:0−18:1) C40H77O10P 748.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 747.5 > 255.25, 747.5 > 281.25 

PG (16:1−18:1) C40H75O10P 746.51 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 745.5 > 253.2, 745.5 > 281.25 

PG (18:1−18:1) C42H79O10P 774.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 773.55 > 281.25 

PG (18:1−18:2) C42H77O10P 772.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 771.5 > 281.25, 771.5 > 279.25 

PG (18:1−20:4) C44H77O10P 796.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 795.5 > 281.25, 795.5 > 303.25 

PG (18:1−22:5) C46H79O10P 822.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 821.55 > 281.25, 821.55 > 329.25 

PG (22:6−22:6) C50H75O10P 866.51 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 865.5 > 327.25 

PI (16:0−16:0) C41H79O13P 810.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 809.5 > 255.25 

PI (16:0−16:1) C41H77O13P 808.51 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 807.5 > 255.25, 807.5 > 253.2 

PI (16:0−18:0) C43H83O13P 838.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 837.55 > 255.25, 837.55 > 283.25 

PI (16:0−18:1) C43H81O13P 836.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 835.55 > 255.25, 835.55 > 281.25 

PI (16:0−18:2) C43H79O13P 834.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 833.5 > 255.25, 833.5 > 279.25 

PI (16:0−20:2) C45H83O13P 862.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 861.55 > 255.25, 861.55 > 307.25 

PI (16:0−20:3) C45H81O13P 860.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 859.55 > 255.25, 859.55 > 305.25 

PI (16:0−20:4) C45H79O13P 858.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 857.5 > 255.25, 857.5 > 303.25 

PI (16:1−16:1) C41H75O13P 806.49 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 805.5 > 253.2 

PI (16:1−18:0) C43H81O13P 836.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 835.55 > 253.2, 835.55 > 283.25 

PI (16:1−18:1) C43H79O13P 834.53 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 833.5 > 253.2, 833.5 > 281.25 

PI (18:0−18:1) C45H85O13P 864.57 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 863.55 > 283.25, 863.55 > 281.25 

PI (18:0−18:2) C45H83O13P 862.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 861.55 > 283.25, 861.55 > 279.25 

PI (18:0−20:2) C47H87O13P 890.59 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 889.6 > 283.25, 889.6 > 307.25 

PI (18:0−20:3) C47H85O13P 888.57 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 887.55 > 283.25, 887.55 > 305.25 

PI (18:0−20:4) C47H83O13P 886.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 885.55 > 283.25, 885.55 > 303.25 
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PI (18:0−20:5) C47H81O13P 884.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 883.55 > 283.25, 883.55 > 301.2 

PI (18:0−22:4) C49H87O13P 914.59 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 913.6 > 283.25, 913.6 > 331.25 

PI (18:0−22:5) C49H85O13P 912.57 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 911.55 > 283.25, 911.55 > 329.25 

PI (18:1−18:1) C45H83O13P 862.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 861.55 > 281.25 

PI (18:1−18:2) C45H81O13P 860.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 859.55 > 281.25, 859.55 > 279.25 

PI (18:1−20:3) C47H83O13P 886.56 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 885.55 > 281.25, 885.55 > 305.25 

PI (18:1−20:4) C47H81O13P 884.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 883.55 > 281.25, 883.55 > 303.25 

PI (20:0−20:4) C49H87O13P 914.59 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 913.6 > 311.3, 913.6 > 303.25 

PS (16:0−16:1) C38H72NO10P 733.49 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 732.5 > 255.25, 732.5 > 253.2 

PS (16:0−18:1) C40H76NO10P 761.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 760.5 > 255.25, 760.5 > 281.25 

PS (16:1−18:0) C40H76NO10P 761.52 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 760.5 > 253.2, 760.5 > 283.25 

PS (18:0−18:0) C42H82NO10P 791.57 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 790.55 > 283.25 

PS (18:0−18:1) C42H80NO10P 789.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 788.55 > 283.25, 788.55 > 281.25 

PS (18:0−18:2) C42H78NO10P 787.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 786.55 > 283.25, 786.55 > 279.25 

PS (18:0−20:3) C44H80NO10P 813.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 812.55 > 283.25, 812.55 > 305.25 

PS (18:0−20:4) C44H78NO10P 811.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 810.55 > 283.25, 810.55 > 303.25 

PS (18:0−22:4) C46H82NO10P 839.57 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 838.55 > 283.25, 838.55 > 331.25 

PS (18:0−22:5) C46H80NO10P 837.55 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 836.55 > 283.25, 836.55 > 329.25 

PS (18:0−22:6) C46H78NO10P 835.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 834.55 > 283.25, 834.55 > 327.25 

PS (18:1−18:1) C42H78NO10P 787.54 DEA-SFC/MS/MS [M - H]- [Acyl FA - H]- 786.55 > 281.25 

SM (d18:1−10:0) C33H67N2O6P 618.47 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 619.5 > 184.05 

SM (d18:1−12:0) C35H71N2O6P 646.50 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 647.5 > 184.05 

SM (d18:1−14:0) C37H75N2O6P 674.54 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 675.55 > 184.05 

SM (d18:1−16:0) C39H79N2O6P 702.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 703.55 > 184.05 

SM (d18:1−16:1) C39H77N2O6P 700.55 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 701.55 > 184.05 
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SM (d18:1−18:0) C41H83N2O6P 730.60 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 731.6 > 184.05 

SM (d18:1−18:1) C41H81N2O6P 728.58 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 729.6 > 184.05 

SM (d18:1−18:2) C41H79N2O6P 726.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 727.55 > 184.05 

SM (d18:1−18:3) C41H77N2O6P 724.55 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 725.55 > 184.05 

SM (d18:1−20:0) C43H87N2O6P 758.63 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 759.65 > 184.05 

SM (d18:1−20:1) C43H85N2O6P 756.61 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 757.6 > 184.05 

SM (d18:1−20:2) C43H83N2O6P 754.60 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 755.6 > 184.05 

SM (d18:1−20:3) C43H81N2O6P 752.58 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 753.6 > 184.05 

SM (d18:1−20:4) C43H79N2O6P 750.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 751.55 > 184.05 

SM (d18:1−20:5) C43H77N2O6P 748.55 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 749.55 > 184.05 

SM (d18:1−22:0) C45H91N2O6P 786.66 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 787.65 > 184.05 

SM (d18:1−22:1) C45H89N2O6P 784.65 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 785.65 > 184.05 

SM (d18:1−22:2) C45H87N2O6P 782.63 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 783.65 > 184.05 

SM (d18:1−22:3) C45H85N2O6P 780.61 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 781.6 > 184.05 

SM (d18:1−22:4) C45H83N2O6P 778.60 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 779.6 > 184.05 

SM (d18:1−22:5) C45H81N2O6P 776.58 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 777.6 > 184.05 

SM (d18:1−22:6) C45H79N2O6P 774.57 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 775.55 > 184.05 

SM (d18:1−8:0) C31H63N2O6P 590.44 DEA-SFC/MS/MS [M + H]+ [C5H15O4NP]+ (184.1) 591.45 > 184.05 

Cholesterol C27H46O 386.35 C18-SFC/MS/MS [M + H]+ (147.1) 369.35>147.10, 369.35>287.40 

ChE (12:0) C39H68O2 568.52 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 586.55>369.35 

ChE (14:0) C41H72O2 596.55 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 614.60>369.35 

ChE (16:0) C43H76O2 624.58 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 642.60>369.35 

ChE (16:1) C43H74O2 622.57 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 640.60>369.35 

ChE (18:0) C45H80O2 652.62 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 670.65>369.35 

ChE (18:1) C45H78O2 650.60 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 668.65>369.35 
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ChE (18:2) C45H76O2 648.58 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 666.60>369.35 

ChE (18:3) C45H74O2 646.57 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 664.60>369.35 

ChE (20:0) C47H84O2 680.65 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 698.70>369.35 

ChE (20:1) C47H82O2 678.63 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 696.65>369.35 

ChE (20:2) C47H80O2 676.62 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 694.65>369.35 

ChE (20:3) C47H78O2 674.60 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 692.65>369.35 

ChE (20:4) C47H76O2 672.58 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 690.60>369.35 

ChE (20:5) C47H74O2 670.57 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 688.60>369.35 

ChE (22:0) C49H88O2 708.68 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 726.70>369.35 

ChE (22:1) C49H86O2 706.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 724.70>369.35 

ChE (22:2) C49H84O2 704.65 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 722.70>369.35 

ChE (22:3) C49H82O2 702.63 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 720.65>369.35 

ChE (22:4) C49H80O2 700.62 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 718.65>369.35 

ChE (22:5) C49H78O2 698.60 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 716.65>369.35 

ChE (22:6) C49H76O2 696.58 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [C27H45]+ (369.4) 714.60>369.35 

FA (10:0) C10H20O2 172.15  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 171.15 > 171.15 

FA (12:0) C12H24O2 200.18  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 199.15 > 199.15 

FA (14:0) C14H28O2 228.21  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 227.2 > 227.2 

FA (16:0) C16H32O2 256.24  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 255.25 > 255.25 

FA (16:1) C16H30O2 254.22  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 253.2 > 253.2 

FA (18:0) C18H36O2 284.27  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 283.25 > 283.25 

FA (18:1) C18H34O2 282.26  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 281.25 > 281.25 

FA (18:2) C18H32O2 280.24  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 279.25 > 279.25 

FA (18:3) C18H30O2 278.22  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 277.2 > 277.2 

FA (20:0) C20H40O2 312.30  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 311.3 > 311.3 
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FA (20:4) C20H32O2 304.24  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 303.25 > 303.25 

FA (22:0) C22H44O2 340.33  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 339.35 > 339.35 

FA (22:2) C22H40O2 336.30  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 335.3 > 335.3 

FA (8:0) C8H16O2 144.12  C18-SFC/MS/MS [M - H]- [M - H]- 143.1 > 143.1 

TG (10:0−10:0−12:0) C35H66O6 582.49  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 600.5 > 411.35, 600.5 > 383.3 

TG (10:0−10:0−14:0) C37H70O6 610.52  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 628.55 > 439.4, 628.55 > 383.3 

TG (10:0−10:0−16:0) C39H74O6 638.55  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 656.6 > 467.4, 656.6 > 383.3 

TG (10:0−10:0−16:1) C39H72O6 636.53  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 654.55 > 465.4, 654.55 > 383.3 

TG (10:0−10:0−18:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 495.45, 684.6 > 383.3 

TG (10:0−10:0−18:1) C41H76O6 664.56  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 682.6 > 493.45, 682.6 > 383.3 

TG (10:0−12:0−12:0) C37H70O6 610.52  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 628.55 > 439.4, 628.55 > 411.35 

TG (10:0−12:0−14:0) C39H74O6 638.55  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 656.6 > 467.4, 656.6 > 439.4, 656.6 > 411.35 

TG (10:0−12:0−16:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 495.45, 684.6 > 467.4, 684.6 > 411.35 

TG (10:0−12:0−16:1) C41H76O6 664.56  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 682.6 > 493.45, 682.6 > 465.4, 682.6 > 411.35 

TG (10:0−12:0−18:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 523.45, 712.65 > 495.45, 712.65 > 411.35 

TG (10:0−12:0−18:1) C43H80O6 692.60  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 710.65 > 521.45, 710.65 > 493.45, 710.65 > 411.35 

TG (10:0−12:0−18:2) C43H78O6 690.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 708.6 > 519.45, 708.6 > 491.4, 708.6 > 411.35 

TG (10:0−14:0−14:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 495.45, 684.6 > 439.4 

TG (10:0−14:0−16:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 523.45, 712.65 > 467.4, 712.65 > 439.4 

TG (10:0−14:0−16:1) C43H80O6 692.60  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 710.65 > 521.45, 710.65 > 465.4, 710.65 > 439.4 

TG (10:0−14:0−18:0) C45H86O6 722.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 551.5, 740.7 > 495.45, 740.7 > 439.4 

TG (10:0−14:0−18:1) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 549.5, 738.65 > 493.45, 738.65 > 439.4 

TG (10:0−14:0−18:2) C45H82O6 718.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 736.65 > 547.45, 736.65 > 491.4, 736.65 > 439.4 

TG (10:0−16:0−16:0) C45H86O6 722.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 551.5, 740.7 > 467.4 

TG (10:0−16:0−16:1) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 549.5, 738.65 > 465.4, 738.65 > 467.4 
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TG (10:0−16:0−18:0) C47H90O6 750.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 579.55, 768.7 > 495.45, 768.7 > 467.4 

TG (10:0−16:0−18:1) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 577.5, 766.7 > 493.45, 766.7 > 467.4 

TG (10:0−16:0−18:2) C47H86O6 746.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 575.5, 764.7 > 491.4, 764.7 > 467.4 

TG (10:0−16:1−16:1) C45H82O6 718.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 736.65 > 547.45, 736.65 > 465.4 

TG (10:0−16:1−18:0) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 577.5, 766.7 > 495.45, 766.7 > 465.4 

TG (10:0−16:1−18:1) C47H86O6 746.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 575.5, 764.7 > 493.45, 764.7 > 465.4 

TG (10:0−18:0−18:0) C49H94O6 778.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 607.55, 796.75 > 495.45 

TG (10:0−18:0−18:1) C49H92O6 776.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 605.55, 794.7 > 493.45, 794.7 > 495.45 

TG (10:0−18:0−18:2) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 603.55, 792.7 > 491.4, 792.7 > 495.45 

TG (10:0−18:1−18:1) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 603.55, 792.7 > 493.45 

TG (10:0−18:1−18:2) C49H88O6 772.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 601.5, 790.7 > 491.4, 790.7 > 493.45 

TG (12:0−12:0−12:0) C39H74O6 638.55  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 656.6 > 439.4 

TG (12:0−12:0−14:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 467.4, 684.6 > 439.4 

TG (12:0−12:0−16:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 495.45, 712.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−16:1) C43H80O6 692.60  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 710.65 > 493.45, 710.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−18:0) C45H86O6 722.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 523.45, 740.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−18:1) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 521.45, 738.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−18:2) C45H82O6 718.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 736.65 > 519.45, 736.65 > 439.4 

TG (12:0−14:0−14:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 495.45, 712.65 > 467.4 

TG (12:0−14:0−16:0) C45H86O6 722.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 523.45, 740.7 > 495.45, 740.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−16:1) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 521.45, 738.65 > 493.45, 738.65 > 467.4 

TG (12:0−14:0−18:0) C47H90O6 750.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 551.5, 768.7 > 523.45, 768.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−18:1) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 549.5, 766.7 > 521.45, 766.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−18:2) C47H86O6 746.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 547.45, 764.7 > 519.45, 764.7 > 467.4 

TG (12:0−16:0−16:0) C47H90O6 750.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 551.5, 768.7 > 495.45 
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TG (12:0−16:0−16:1) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 549.5, 766.7 > 493.45, 766.7 > 495.45 

TG (12:0−16:0−18:0) C49H94O6 778.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 579.55, 796.75 > 523.45, 796.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−18:1) C49H92O6 776.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 577.5, 794.7 > 521.45, 794.7 > 495.45 

TG (12:0−16:0−18:2) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 575.5, 792.7 > 519.45, 792.7 > 495.45 

TG (12:0−16:1−16:1) C47H86O6 746.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 547.45, 764.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−18:0) C49H92O6 776.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 577.5, 794.7 > 523.45, 794.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−18:1) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 575.5, 792.7 > 521.45, 792.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−18:2) C49H88O6 772.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 573.5, 790.7 > 519.45, 790.7 > 493.45 

TG (12:0−18:0−18:0) C51H98O6 806.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 607.55, 824.75 > 523.45 

TG (12:0−18:0−18:1) C51H96O6 804.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 605.55, 822.75 > 521.45, 822.75 > 523.45 

TG (12:0−18:0−18:2) C51H94O6 802.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 603.55, 820.75 > 519.45, 820.75 > 523.45 

TG (12:0−18:1−18:1) C51H94O6 802.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 603.55, 820.75 > 521.45 

TG (12:0−18:1−18:2) C51H92O6 800.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 601.5, 818.7 > 519.45, 818.7 > 521.45 

TG (14:0−14:0−14:0) C45H86O6 722.64  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−16:0) C47H90O6 750.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 523.45, 768.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−16:1) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 521.45, 766.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−18:0) C49H94O6 778.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 551.5, 796.75 > 495.45 

TG (14:0−14:0−18:1) C49H92O6 776.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 549.5, 794.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−18:2) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 547.45, 792.7 > 495.45 

TG (14:0−16:0−16:0) C49H94O6 778.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 551.5, 796.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−16:1) C49H92O6 776.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 549.5, 794.7 > 521.45, 794.7 > 523.45 

TG (14:0−16:0−18:0) C51H98O6 806.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 579.55, 824.75 > 551.5, 824.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−18:1) C51H96O6 804.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 577.5, 822.75 > 549.5, 822.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−18:2) C51H94O6 802.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 575.5, 820.75 > 547.45, 820.75 > 523.45 

TG (14:0−16:1−16:1) C49H90O6 774.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 547.45, 792.7 > 521.45 
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TG (14:0−16:1−18:0) C51H96O6 804.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 577.5, 822.75 > 551.5, 822.75 > 521.45 

TG (14:0−16:1−18:1) C51H94O6 802.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 575.5, 820.75 > 549.5, 820.75 > 521.45 

TG (14:0−16:1−18:2) C51H92O6 800.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 573.5, 818.7 > 547.45, 818.7 > 521.45 

TG (14:0−18:0−18:0) C53H102O6 834.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 607.55, 852.8 > 551.5 

TG (14:0−18:0−18:1) C53H100O6 832.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 605.55, 850.8 > 549.5, 850.8 > 551.5 

TG (14:0−18:0−18:2) C53H98O6 830.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 603.55, 848.75 > 547.45, 848.75 > 551.5 

TG (14:0−18:1−18:1) C53H98O6 830.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 603.55, 848.75 > 549.5 

TG (14:0−18:1−18:2) C53H96O6 828.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 601.5, 846.75 > 547.45, 846.75 > 549.5 

TG (14:0−18:2−18:2) C53H94O6 826.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 599.5, 844.75 > 547.45 

TG (16:0−16:0−16:0) C51H98O6 806.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 551.5 

TG (16:0−16:0−16:1) C51H96O6 804.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 549.5, 822.75 > 551.5 

TG (16:0−16:0−18:0) C53H102O6 834.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 579.55, 852.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−18:1) C53H100O6 832.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 577.5, 850.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−18:2) C53H98O6 830.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 575.5, 848.75 > 551.5 

TG (16:0−16:1−16:1) C51H94O6 802.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 547.45, 820.75 > 549.5 

TG (16:0−16:1−18:0) C53H100O6 832.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 577.5, 850.8 > 579.55, 850.8 > 549.5 

TG (16:0−16:1−18:1) C53H98O6 830.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 575.5, 848.75 > 577.5, 848.75 > 549.5 

TG (16:0−16:1−18:2) C53H96O6 828.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 573.5, 846.75 > 575.5, 846.75 > 549.5 

TG (16:0−18:0−18:0) C55H106O6 862.80  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 607.55, 880.85 > 579.55 

TG (16:0−18:0−18:1) C55H104O6 860.78  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 605.55, 878.8 > 577.5, 878.8 > 579.55 

TG (16:0−18:0−18:2) C55H102O6 858.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 603.55, 876.8 > 575.5, 876.8 > 579.55 

TG (16:0−18:1−18:1) C55H102O6 858.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 603.55, 876.8 > 577.5 

TG (16:0−18:1−18:2) C55H100O6 856.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 601.5, 874.8 > 575.5, 874.8 > 577.5 

TG (16:0−18:2−18:2) C55H98O6 854.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 599.5, 872.75 > 575.5 

TG (16:1−16:1−16:1) C51H92O6 800.69  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 547.45 
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TG (16:1−16:1−18:0) C53H98O6 830.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 577.5, 848.75 > 547.45 

TG (16:1−16:1−18:1) C53H96O6 828.72  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 575.5, 846.75 > 547.45 

TG (16:1−16:1−18:2) C53H94O6 826.71  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 573.5, 844.75 > 547.45 

TG (16:1−18:0−18:0) C55H104O6 860.78  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 607.55, 878.8 > 577.5 

TG (16:1−18:0−18:1) C55H102O6 858.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 605.55, 876.8 > 575.5, 876.8 > 577.5 

TG (16:1−18:0−18:2) C55H100O6 856.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 603.55, 874.8 > 573.5, 874.8 > 577.5 

TG (16:1−18:1−18:1) C55H100O6 856.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 603.55, 874.8 > 575.5 

TG (16:1−18:1−18:2) C55H98O6 854.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 601.5, 872.75 > 573.5, 872.75 > 575.5 

TG (18:0−18:0−18:0) C57H110O6 890.83  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 607.55 

TG (18:0−18:0−18:1) C57H108O6 888.81  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 605.55, 906.85 > 607.55 

TG (18:0−18:0−18:2) C57H106O6 886.80  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 603.55, 904.85 > 607.55 

TG (18:0−18:1−18:1) C57H106O6 886.80  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 603.55, 904.85 > 605.55 

TG (18:0−18:1−18:2) C57H104O6 884.78  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 601.5, 902.8 > 603.55, 902.8 > 605.55 

TG (18:0−18:2−18:2) C57H102O6 882.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 599.5, 900.8 > 603.55 

TG (18:1−18:1−18:1) C57H104O6 884.78  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 603.55 

TG (18:1−18:1−18:2) C57H102O6 882.77  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 601.5, 900.8 > 603.55 

TG (18:1−18:2−18:2) C57H100O6 880.75  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 599.5, 898.8 > 601.5 

TG (18:2−18:2−18:2) C57H98O6 878.74  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 896.75 > 599.5 

TG (8:0−10:0−14:0) C35H66O6 582.49  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 600.5 > 439.4, 600.5 > 411.35, 600.5 > 355.3 

TG (8:0−12:0−12:0) C35H66O6 582.49  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 600.5 > 439.4, 600.5 > 383.3 

TG (8:0−12:0−14:0) C37H70O6 610.52  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 628.55 > 467.4, 628.55 > 411.35, 628.55 > 383.3 

TG (8:0−12:0−16:0) C39H74O6 638.55  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 656.6 > 495.45, 656.6 > 439.4, 656.6 > 383.3 

TG (8:0−12:0−16:1) C39H72O6 636.53  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 654.55 > 493.45, 654.55 > 437.35, 654.55 > 383.3 

TG (8:0−12:0−18:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 523.45, 684.6 > 467.4, 684.6 > 383.3 

TG (8:0−12:0−18:1) C41H76O6 664.56  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 682.6 > 521.45, 682.6 > 465.4, 682.6 > 383.3 
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TG (8:0−14:0−14:0) C39H74O6 638.55  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 656.6 > 495.45, 656.6 > 411.35 

TG (8:0−14:0−16:0) C41H78O6 666.58  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 684.6 > 523.45, 684.6 > 439.4, 684.6 > 411.35 

TG (8:0−14:0−18:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 551.5, 712.65 > 467.4, 712.65 > 411.35 

TG (8:0−16:0−16:0) C43H82O6 694.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 712.65 > 551.5, 712.65 > 439.4 

TG (8:0−16:0−18:1) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 577.5, 738.65 > 465.4, 738.65 > 439.4 

TG (8:0−16:0−18:2) C45H82O6 718.61  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 736.65 > 575.5, 736.65 > 463.4, 736.65 > 439.4 

TG (8:0−16:1−18:0) C45H84O6 720.63  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 738.65 > 577.5, 738.65 > 467.4, 738.65 > 437.35 

TG (8:0−18:0−18:0) C47H90O6 750.67  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 607.55, 768.7 > 467.4 

TG (8:0−18:0−18:1) C47H88O6 748.66  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 605.55, 766.7 > 465.4, 766.7 > 467.4 

TG (8:0−8:0−16:0) C35H66O6 582.49  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 600.5 > 439.4, 600.5 > 327.25 

TG (8:0−8:0−18:0) C37H70O6 610.52  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 628.55 > 467.4, 628.55 > 327.25 

TG (8:0−8:0−8:0) C27H50O6 470.36  C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 488.4 > 327.25 

TG (10:0−14:0−22:0) C49H94O6 778.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 607.55, 796.75 > 551.5, 796.75 > 439.4 

TG (10:0−14:0−22:1) C49H92O6 776.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 605.55, 794.7 > 549.5, 794.7 > 439.4 

TG (10:0−16:0−22:0) C51H98O6 806.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 635.6, 824.75 > 551.5, 824.75 > 467.4 

TG (10:0−16:0−22:1) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 633.6, 822.75 > 549.5, 822.75 > 467.4 

TG (10:0−16:0−22:2) C51H94O6 802.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 631.55, 820.75 > 547.45, 820.75 > 467.4 

TG (10:0−18:0−22:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 663.65, 852.8 > 551.5, 852.8 > 495.45 

TG (10:0−18:0−22:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 661.6, 850.8 > 549.5, 850.8 > 495.45 

TG (10:0−18:0−22:4) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 655.55, 844.75 > 543.45, 844.75 > 495.45 

TG (10:0−20:0−22:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 691.65, 880.85 > 551.5, 880.85 > 523.45 

TG (10:0−20:1−22:0) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 689.65, 878.8 > 551.5, 878.8 > 521.45 

TG (12:0−12:0−20:4) C47H82O6 742.61 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 760.65 > 543.45, 760.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:0) C49H94O6 778.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 579.55, 796.75 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:1) C49H92O6 776.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 577.5, 794.7 > 439.4 
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TG (12:0−12:0−22:2) C49H90O6 774.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 575.5, 792.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:3) C49H88O6 772.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 573.5, 790.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:4) C49H86O6 770.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 788.7 > 571.45, 788.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:5) C49H84O6 768.63 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 786.65 > 569.45, 786.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−22:6) C49H82O6 766.61 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 784.65 > 567.45, 784.65 > 439.4 

TG (12:0−14:0−20:4) C49H86O6 770.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 788.7 > 571.45, 788.7 > 543.45, 788.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−22:0) C51H98O6 806.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 607.55, 824.75 > 579.55, 824.75 > 467.4 

TG (12:0−14:0−22:1) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 605.55, 822.75 > 577.5, 822.75 > 467.4 

TG (12:0−14:0−22:4) C51H90O6 798.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 816.7 > 599.5, 816.7 > 571.45, 816.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−22:5) C51H88O6 796.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 814.7 > 597.5, 814.7 > 569.45, 814.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−22:6) C51H86O6 794.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 812.7 > 595.45, 812.7 > 567.45, 812.7 > 467.4 

TG (12:0−16:0−20:4) C51H90O6 798.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 816.7 > 599.5, 816.7 > 543.45, 816.7 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 635.6, 852.8 > 579.55, 852.8 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 633.6, 850.8 > 577.5, 850.8 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:2) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 631.55, 848.75 > 575.5, 848.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:4) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 627.55, 844.75 > 571.45, 844.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:5) C53H92O6 824.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 842.7 > 625.5, 842.7 > 569.45, 842.7 > 495.45 

TG (12:0−16:0−22:6) C53H90O6 822.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 840.7 > 623.5, 840.7 > 567.45, 840.7 > 495.45 

TG (12:0−16:1−20:4) C51H88O6 796.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 814.7 > 597.5, 814.7 > 543.45, 814.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−22:0) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 633.6, 850.8 > 579.55, 850.8 > 493.45 

TG (12:0−16:1−22:4) C53H92O6 824.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 842.7 > 625.5, 842.7 > 571.45, 842.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−22:5) C53H90O6 822.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 840.7 > 623.5, 840.7 > 569.45, 840.7 > 493.45 

TG (12:0−18:0−20:4) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 627.55, 844.75 > 543.45, 844.75 > 523.45 

TG (12:0−18:0−22:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 663.65, 880.85 > 579.55, 880.85 > 523.45 

TG (12:0−18:0−22:1) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 661.6, 878.8 > 577.5, 878.8 > 523.45 
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TG (12:0−18:0−22:5) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 653.55, 870.75 > 569.45, 870.75 > 523.45 

TG (12:0−18:1−20:4) C53H92O6 824.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 842.7 > 625.5, 842.7 > 543.45, 842.7 > 521.45 

TG (12:0−18:1−22:0) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 661.6, 878.8 > 579.55, 878.8 > 521.45 

TG (12:0−18:1−22:1) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 659.6, 876.8 > 577.5, 876.8 > 521.45 

TG (12:0−18:1−22:3) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 655.55, 872.75 > 573.5, 872.75 > 521.45 

TG (12:0−18:1−22:5) C55H94O6 850.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 868.75 > 651.55, 868.75 > 569.45, 868.75 > 521.45 

TG (12:0−20:0−22:0) C57H110O6 890.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 691.65, 908.85 > 579.55, 908.85 > 551.5 

TG (12:0−20:0−22:1) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 689.65, 906.85 > 577.5, 906.85 > 551.5 

TG (12:0−20:1−22:0) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 689.65, 906.85 > 579.55, 906.85 > 549.5 

TG (12:0−20:1−22:1) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 687.65, 904.85 > 577.5, 904.85 > 549.5 

TG (14:0−14:0−20:4) C51H90O6 798.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 816.7 > 571.45, 816.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−20:5) C51H88O6 796.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 814.7 > 569.45, 814.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−22:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 607.55, 852.8 > 495.45 

TG (14:0−14:0−22:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 605.55, 850.8 > 495.45 

TG (14:0−14:0−22:2) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 603.55, 848.75 > 495.45 

TG (14:0−14:0−22:4) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 599.5, 844.75 > 495.45 

TG (14:0−16:0−20:4) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 599.5, 844.75 > 571.45, 844.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−20:5) C53H92O6 824.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 842.7 > 597.5, 842.7 > 569.45, 842.7 > 523.45 

TG (14:0−16:0−22:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 635.6, 880.85 > 607.55, 880.85 > 523.45 

TG (14:0−16:0−22:1) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 633.6, 878.8 > 605.55, 878.8 > 523.45 

TG (14:0−16:0−22:4) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 627.55, 872.75 > 599.5, 872.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−22:5) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 625.5, 870.75 > 597.5, 870.75 > 523.45 

TG (14:0−16:1−22:0) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 633.6, 878.8 > 607.55, 878.8 > 521.45 

TG (14:0−16:1−22:1) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 631.55, 876.8 > 605.55, 876.8 > 521.45 

TG (14:0−16:1−22:4) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 625.5, 870.75 > 599.5, 870.75 > 521.45 
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TG (14:0−16:1−22:5) C55H94O6 850.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 868.75 > 623.5, 868.75 > 597.5, 868.75 > 521.45 

TG (14:0−18:0−20:4) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 627.55, 872.75 > 571.45, 872.75 > 551.5 

TG (14:0−18:0−22:0) C57H110O6 890.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 663.65, 908.85 > 607.55, 908.85 > 551.5 

TG (14:0−18:0−22:1) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 661.6, 906.85 > 605.55, 906.85 > 551.5 

TG (14:0−18:1−20:4) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 625.5, 870.75 > 571.45, 870.75 > 549.5 

TG (14:0−18:1−22:0) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 661.6, 906.85 > 607.55, 906.85 > 549.5 

TG (14:0−18:1−22:1) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 659.6, 904.85 > 605.55, 904.85 > 549.5 

TG (14:0−18:1−22:4) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 653.55, 898.8 > 599.5, 898.8 > 549.5 

TG (14:0−20:0−22:1) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 689.65, 934.9 > 605.55, 934.9 > 579.55 

TG (14:0−20:1−22:0) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 689.65, 934.9 > 607.55, 934.9 > 577.5 

TG (14:0−20:1−22:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 687.65, 932.85 > 605.55, 932.85 > 577.5 

TG (16:0−16:0−20:4) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 599.5, 872.75 > 551.5 

TG (16:0−16:0−20:5) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 597.5, 870.75 > 551.5 

TG (16:0−16:0−22:0) C57H110O6 890.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 635.6, 908.85 > 551.5 

TG (16:0−16:0−22:1) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 633.6, 906.85 > 551.5 

TG (16:0−16:0−22:4) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 627.55, 900.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−22:5) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 625.5, 898.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−22:6) C57H98O6 878.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 896.75 > 623.5, 896.75 > 551.5 

TG (16:0−16:1−20:4) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 597.5, 870.75 > 599.5, 870.75 > 549.5 

TG (16:0−16:1−22:0) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 633.6, 906.85 > 635.6, 906.85 > 549.5 

TG (16:0−16:1−22:1) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 631.55, 904.85 > 633.6, 904.85 > 549.5 

TG (16:0−16:1−22:4) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 625.5, 898.8 > 627.55, 898.8 > 549.5 

TG (16:0−18:0−20:4) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 627.55, 900.8 > 599.5, 900.8 > 579.55 

TG (16:0−18:0−22:1) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 661.6, 934.9 > 633.6, 934.9 > 579.55 

TG (16:0−18:0−22:4) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 655.55, 928.85 > 627.55, 928.85 > 579.55 
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TG (16:0−18:0−22:5) C59H104O6 908.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 926.8 > 653.55, 926.8 > 625.5, 926.8 > 579.55 

TG (16:0−18:0−22:6) C59H102O6 906.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 924.8 > 651.55, 924.8 > 623.5, 924.8 > 579.55 

TG (16:0−18:1−20:4) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 625.5, 898.8 > 599.5, 898.8 > 577.5 

TG (16:0−18:1−22:0) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 661.6, 934.9 > 635.6, 934.9 > 577.5 

TG (16:0−18:1−22:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 659.6, 932.85 > 633.6, 932.85 > 577.5 

TG (16:0−18:1−22:2) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 657.6, 930.85 > 631.55, 930.85 > 577.5 

TG (16:0−18:1−22:4) C59H104O6 908.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 926.8 > 653.55, 926.8 > 627.55, 926.8 > 577.5 

TG (16:0−18:1−22:5) C59H102O6 906.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 924.8 > 651.55, 924.8 > 625.5, 924.8 > 577.5 

TG (16:0−18:2−22:1) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 657.6, 930.85 > 633.6, 930.85 > 575.5 

TG (16:0−20:1−22:1) C61H114O6 942.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 960.9 > 687.65, 960.9 > 633.6, 960.9 > 605.55 

TG (16:0−20:1−22:4) C61H108O6 936.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 954.85 > 681.6, 954.85 > 627.55, 954.85 > 605.55 

TG (16:0−22:5−22:5) C63H102O6 954.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 972.8 > 699.55, 972.8 > 625.5 

TG (16:1−16:1−22:2) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 629.55, 900.8 > 547.45 

TG (16:1−18:0−20:4) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 627.55, 898.8 > 597.5, 898.8 > 577.5 

TG (16:1−18:0−22:0) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 663.65, 934.9 > 633.6, 934.9 > 577.5 

TG (16:1−18:0−22:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 661.6, 932.85 > 631.55, 932.85 > 577.5 

TG (16:1−18:0−22:5) C59H102O6 906.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 924.8 > 653.55, 924.8 > 623.5, 924.8 > 577.5 

TG (16:1−20:0−22:1) C61H114O6 942.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 960.9 > 689.65, 960.9 > 631.55, 960.9 > 605.55 

TG (18:0−18:0−20:4) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 627.55, 928.85 > 607.55 

TG (18:0−18:0−22:4) C61H110O6 938.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 956.85 > 655.55, 956.85 > 607.55 

TG (18:0−18:1−20:4) C59H104O6 908.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 926.8 > 625.5, 926.8 > 627.55, 926.8 > 605.55 

TG (18:0−18:1−22:0) C61H116O6 944.88 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 962.9 > 661.6, 962.9 > 663.65, 962.9 > 605.55 

TG (18:0−18:1−22:4) C61H108O6 936.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 954.85 > 653.55, 954.85 > 655.55, 954.85 > 605.55 

TG (18:0−18:1−22:5) C61H106O6 934.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 952.85 > 651.55, 952.85 > 653.55, 952.85 > 605.55 

TG (18:1−18:1−20:4) C59H102O6 906.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 924.8 > 625.5, 924.8 > 603.55 
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TG (18:1−18:1−22:0) C61H114O6 942.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 960.9 > 661.6, 960.9 > 603.55 

TG (18:1−18:1−22:1) C61H112O6 940.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 958.9 > 659.6, 958.9 > 603.55 

TG (18:1−18:1−22:3) C61H108O6 936.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 954.85 > 655.55, 954.85 > 603.55 

TG (18:1−18:1−22:4) C61H106O6 934.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 952.85 > 653.55, 952.85 > 603.55 

TG (18:1−18:1−22:5) C61H104O6 932.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 950.8 > 651.55, 950.8 > 603.55 

TG (18:1−18:1−22:6) C61H102O6 930.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 948.8 > 649.5, 948.8 > 603.55 

TG (10:0−12:0−20:0) C45H86O6 722.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 740.7 > 551.5, 740.7 > 523.45, 740.7 > 411.35 

TG (10:0−14:0−20:0) C47H90O6 750.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 579.55, 768.7 > 523.45, 768.7 > 439.4 

TG (10:0−14:0−20:1) C47H88O6 748.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 577.5, 766.7 > 521.45, 766.7 > 439.4 

TG (10:0−14:0−20:2) C47H86O6 746.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 575.5, 764.7 > 519.45, 764.7 > 439.4 

TG (10:0−16:0−20:0) C49H94O6 778.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 607.55, 796.75 > 523.45, 796.75 > 467.4 

TG (10:0−16:0−20:1) C49H92O6 776.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 605.55, 794.7 > 521.45, 794.7 > 467.4 

TG (10:0−16:0−20:2) C49H90O6 774.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 603.55, 792.7 > 519.45, 792.7 > 467.4 

TG (10:0−16:1−20:0) C49H92O6 776.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 605.55, 794.7 > 523.45, 794.7 > 465.4 

TG (10:0−16:1−20:1) C49H90O6 774.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 603.55, 792.7 > 521.45, 792.7 > 465.4 

TG (10:0−18:0−20:0) C51H98O6 806.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 635.6, 824.75 > 523.45, 824.75 > 495.45 

TG (10:0−18:0−20:1) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 633.6, 822.75 > 521.45, 822.75 > 495.45 

TG (10:0−18:0−20:2) C51H94O6 802.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 631.55, 820.75 > 519.45, 820.75 > 495.45 

TG (10:0−18:1−20:0) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 633.6, 822.75 > 523.45, 822.75 > 493.45 

TG (10:0−20:0−20:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 663.65, 852.8 > 523.45 

TG (10:0−20:0−20:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 661.6, 850.8 > 521.45, 850.8 > 523.45 

TG (10:0−20:1−20:1) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 659.6, 848.75 > 521.45 

TG (12:0−12:0−18:3) C45H80O6 716.60 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 734.65 > 517.45, 734.65 > 439.4 

TG (12:0−12:0−20:0) C47H90O6 750.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 768.7 > 551.5, 768.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−20:1) C47H88O6 748.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 549.5, 766.7 > 439.4 



- 101 - 

 

TG (12:0−12:0−20:2) C47H86O6 746.64 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 764.7 > 547.45, 764.7 > 439.4 

TG (12:0−12:0−20:3) C47H84O6 744.63 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 762.65 > 545.45, 762.65 > 439.4 

TG (12:0−14:0−18:3) C47H84O6 744.63 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 762.65 > 545.45, 762.65 > 517.45, 762.65 > 467.4 

TG (12:0−14:0−20:0) C49H94O6 778.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 796.75 > 579.55, 796.75 > 551.5, 796.75 > 467.4 

TG (12:0−14:0−20:1) C49H92O6 776.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 794.7 > 577.5, 794.7 > 549.5, 794.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−20:2) C49H90O6 774.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 792.7 > 575.5, 792.7 > 547.45, 792.7 > 467.4 

TG (12:0−14:0−20:3) C49H88O6 772.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 573.5, 790.7 > 545.45, 790.7 > 467.4 

TG (12:0−16:0−18:3) C49H88O6 772.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 573.5, 790.7 > 517.45, 790.7 > 495.45 

TG (12:0−16:0−20:0) C51H98O6 806.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 607.55, 824.75 > 551.5, 824.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−20:1) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 605.55, 822.75 > 549.5, 822.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−20:2) C51H94O6 802.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 603.55, 820.75 > 547.45, 820.75 > 495.45 

TG (12:0−16:0−20:3) C51H92O6 800.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 601.5, 818.7 > 545.45, 818.7 > 495.45 

TG (12:0−16:1−20:0) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 605.55, 822.75 > 551.5, 822.75 > 493.45 

TG (12:0−16:1−20:1) C51H94O6 802.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 603.55, 820.75 > 549.5, 820.75 > 493.45 

TG (12:0−16:1−20:2) C51H92O6 800.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 601.5, 818.7 > 547.45, 818.7 > 493.45 

TG (12:0−16:1−20:3) C51H90O6 798.67 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 816.7 > 599.5, 816.7 > 545.45, 816.7 > 493.45 

TG (12:0−18:0−20:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 635.6, 852.8 > 551.5, 852.8 > 523.45 

TG (12:0−18:0−20:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 633.6, 850.8 > 549.5, 850.8 > 523.45 

TG (12:0−18:0−20:2) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 631.55, 848.75 > 547.45, 848.75 > 523.45 

TG (12:0−18:0−20:3) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 629.55, 846.75 > 545.45, 846.75 > 523.45 

TG (12:0−18:1−20:0) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 633.6, 850.8 > 551.5, 850.8 > 521.45 

TG (12:0−18:1−20:1) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 631.55, 848.75 > 549.5, 848.75 > 521.45 

TG (12:0−18:1−20:2) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 629.55, 846.75 > 547.45, 846.75 > 521.45 

TG (12:0−18:1−20:3) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 627.55, 844.75 > 545.45, 844.75 > 521.45 

TG (12:0−18:2−20:1) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 629.55, 846.75 > 549.5, 846.75 > 519.45 
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TG (12:0−20:0−20:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 663.65, 880.85 > 551.5 

TG (12:0−20:0−20:1) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 661.6, 878.8 > 549.5, 878.8 > 551.5 

TG (12:0−20:0−20:2) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 659.6, 876.8 > 547.45, 876.8 > 551.5 

TG (12:0−20:1−20:1) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 659.6, 876.8 > 549.5 

TG (14:0−14:0−18:3) C49H88O6 772.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 790.7 > 545.45, 790.7 > 495.45 

TG (14:0−14:0−20:0) C51H98O6 806.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 824.75 > 579.55, 824.75 > 495.45 

TG (14:0−14:0−20:1) C51H96O6 804.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 822.75 > 577.5, 822.75 > 495.45 

TG (14:0−14:0−20:2) C51H94O6 802.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 820.75 > 575.5, 820.75 > 495.45 

TG (14:0−14:0−20:3) C51H92O6 800.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 573.5, 818.7 > 495.45 

TG (14:0−16:0−18:3) C51H92O6 800.69 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 818.7 > 573.5, 818.7 > 545.45, 818.7 > 523.45 

TG (14:0−16:0−20:0) C53H102O6 834.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 852.8 > 607.55, 852.8 > 579.55, 852.8 > 523.45 

TG (14:0−16:0−20:1) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 605.55, 850.8 > 577.5, 850.8 > 523.45 

TG (14:0−16:0−20:2) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 603.55, 848.75 > 575.5, 848.75 > 523.45 

TG (14:0−16:0−20:3) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 601.5, 846.75 > 573.5, 846.75 > 523.45 

TG (14:0−16:1−20:0) C53H100O6 832.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 850.8 > 605.55, 850.8 > 579.55, 850.8 > 521.45 

TG (14:0−16:1−20:1) C53H98O6 830.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 848.75 > 603.55, 848.75 > 577.5, 848.75 > 521.45 

TG (14:0−16:1−20:2) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 601.5, 846.75 > 575.5, 846.75 > 521.45 

TG (14:0−16:1−20:3) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 599.5, 844.75 > 573.5, 844.75 > 521.45 

TG (14:0−18:0−18:3) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 601.5, 846.75 > 545.45, 846.75 > 551.5 

TG (14:0−18:0−20:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 635.6, 880.85 > 579.55, 880.85 > 551.5 

TG (14:0−18:0−20:1) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 633.6, 878.8 > 577.5, 878.8 > 551.5 

TG (14:0−18:0−20:2) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 631.55, 876.8 > 575.5, 876.8 > 551.5 

TG (14:0−18:0−20:3) C55H100O6 856.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 629.55, 874.8 > 573.5, 874.8 > 551.5 

TG (14:0−18:1−18:3) C53H94O6 826.71 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 844.75 > 599.5, 844.75 > 545.45, 844.75 > 549.5 

TG (14:0−18:1−20:0) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 633.6, 878.8 > 579.55, 878.8 > 549.5 
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TG (14:0−18:1−20:1) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 631.55, 876.8 > 577.5, 876.8 > 549.5 

TG (14:0−18:1−20:2) C55H100O6 856.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 629.55, 874.8 > 575.5, 874.8 > 549.5 

TG (14:0−18:1−20:3) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 627.55, 872.75 > 573.5, 872.75 > 549.5 

TG (14:0−18:2−20:0) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 631.55, 876.8 > 579.55, 876.8 > 547.45 

TG (14:0−20:0−20:0) C57H110O6 890.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 663.65, 908.85 > 579.55 

TG (14:0−20:0−20:1) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 661.6, 906.85 > 577.5, 906.85 > 579.55 

TG (16:0−16:0−18:3) C53H96O6 828.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 846.75 > 573.5, 846.75 > 551.5 

TG (16:0−16:0−20:0) C55H106O6 862.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 880.85 > 607.55, 880.85 > 551.5 

TG (16:0−16:0−20:1) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 605.55, 878.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−20:2) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 603.55, 876.8 > 551.5 

TG (16:0−16:0−20:3) C55H100O6 856.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 601.5, 874.8 > 551.5 

TG (16:0−16:1−20:0) C55H104O6 860.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 878.8 > 605.55, 878.8 > 607.55, 878.8 > 549.5 

TG (16:0−16:1−20:1) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 603.55, 876.8 > 605.55, 876.8 > 549.5 

TG (16:0−16:1−20:2) C55H100O6 856.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 601.5, 874.8 > 603.55, 874.8 > 549.5 

TG (16:0−16:1−20:3) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 599.5, 872.75 > 601.5, 872.75 > 549.5 

TG (16:0−18:0−20:0) C57H110O6 890.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 908.85 > 635.6, 908.85 > 607.55, 908.85 > 579.55 

TG (16:0−18:0−20:1) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 633.6, 906.85 > 605.55, 906.85 > 579.55 

TG (16:0−18:0−20:2) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 631.55, 904.85 > 603.55, 904.85 > 579.55 

TG (16:0−18:0−20:3) C57H104O6 884.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 629.55, 902.8 > 601.5, 902.8 > 579.55 

TG (16:0−18:1−18:3) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 599.5, 872.75 > 573.5, 872.75 > 577.5 

TG (16:0−18:1−20:0) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 633.6, 906.85 > 607.55, 906.85 > 577.5 

TG (16:0−18:1−20:1) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 631.55, 904.85 > 605.55, 904.85 > 577.5 

TG (16:0−18:1−20:2) C57H104O6 884.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 629.55, 902.8 > 603.55, 902.8 > 577.5 

TG (16:0−18:1−20:3) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 627.55, 900.8 > 601.5, 900.8 > 577.5 

TG (16:0−18:2−20:0) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 631.55, 904.85 > 607.55, 904.85 > 575.5 
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TG (16:0−18:2−20:1) C57H104O6 884.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 629.55, 902.8 > 605.55, 902.8 > 575.5 

TG (16:0−18:2−20:2) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 627.55, 900.8 > 603.55, 900.8 > 575.5 

TG (16:0−20:0−20:0) C59H114O6 918.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 936.9 > 663.65, 936.9 > 607.55 

TG (16:0−20:0−20:1) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 661.6, 934.9 > 605.55, 934.9 > 607.55 

TG (16:0−20:1−20:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 659.6, 932.85 > 605.55 

TG (16:0−20:1−20:3) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 655.55, 928.85 > 601.5, 928.85 > 605.55 

TG (16:0−20:2−20:2) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 655.55, 928.85 > 603.55 

TG (16:1−16:1−20:0) C55H102O6 858.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 876.8 > 605.55, 876.8 > 547.45 

TG (16:1−16:1−20:1) C55H100O6 856.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 874.8 > 603.55, 874.8 > 547.45 

TG (16:1−18:0−18:3) C55H98O6 854.74 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 872.75 > 601.5, 872.75 > 571.45, 872.75 > 577.5 

TG (16:1−18:0−20:0) C57H108O6 888.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 906.85 > 635.6, 906.85 > 605.55, 906.85 > 577.5 

TG (16:1−18:0−20:1) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 633.6, 904.85 > 603.55, 904.85 > 577.5 

TG (16:1−18:0−20:2) C57H104O6 884.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 631.55, 902.8 > 601.5, 902.8 > 577.5 

TG (16:1−18:0−20:3) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 629.55, 900.8 > 599.5, 900.8 > 577.5 

TG (16:1−18:1−18:3) C55H96O6 852.72 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 870.75 > 599.5, 870.75 > 571.45, 870.75 > 575.5 

TG (16:1−18:1−20:0) C57H106O6 886.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 904.85 > 633.6, 904.85 > 605.55, 904.85 > 575.5 

TG (16:1−18:1−20:1) C57H104O6 884.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 902.8 > 631.55, 902.8 > 603.55, 902.8 > 575.5 

TG (16:1−18:1−20:2) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 629.55, 900.8 > 601.5, 900.8 > 575.5 

TG (16:1−18:1−20:3) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 627.55, 898.8 > 599.5, 898.8 > 575.5 

TG (16:1−20:0−20:0) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 663.65, 934.9 > 605.55 

TG (16:1−20:0−20:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 661.6, 932.85 > 603.55, 932.85 > 605.55 

TG (16:1−20:0−20:3) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 657.6, 928.85 > 599.5, 928.85 > 605.55 

TG (16:1−20:1−20:1) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 659.6, 930.85 > 603.55 

TG (18:0−18:0−20:0) C59H114O6 918.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 936.9 > 635.6, 936.9 > 607.55 

TG (18:0−18:0−20:1) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 633.6, 934.9 > 607.55 
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TG (18:0−18:0−20:3) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 629.55, 930.85 > 607.55 

TG (18:0−18:1−18:3) C57H102O6 882.77 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 900.8 > 599.5, 900.8 > 601.5, 900.8 > 605.55 

TG (18:0−18:1−20:0) C59H112O6 916.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 934.9 > 633.6, 934.9 > 635.6, 934.9 > 605.55 

TG (18:0−18:1−20:1) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 631.55, 932.85 > 633.6, 932.85 > 605.55 

TG (18:0−18:1−20:2) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 629.55, 930.85 > 631.55, 930.85 > 605.55 

TG (18:0−18:1−20:3) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 627.55, 928.85 > 629.55, 928.85 > 605.55 

TG (18:0−18:2−20:1) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 629.55, 930.85 > 633.6, 930.85 > 603.55 

TG (18:0−18:2−20:2) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 627.55, 928.85 > 631.55, 928.85 > 603.55 

TG (18:0−20:1−20:1) C61H114O6 942.86 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 960.9 > 659.6, 960.9 > 633.6 

TG (18:1−18:1−18:3) C57H100O6 880.75 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 898.8 > 599.5, 898.8 > 603.55 

TG (18:1−18:1−20:0) C59H110O6 914.83 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 932.85 > 633.6, 932.85 > 603.55 

TG (18:1−18:1−20:1) C59H108O6 912.81 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 930.85 > 631.55, 930.85 > 603.55 

TG (18:1−18:1−20:2) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 629.55, 928.85 > 603.55 

TG (18:1−18:1−20:3) C59H104O6 908.78 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 926.8 > 627.55, 926.8 > 603.55 

TG (18:1−18:2−20:1) C59H106O6 910.80 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 928.85 > 629.55, 928.85 > 631.55, 928.85 > 601.5 

TG (18:1−20:0−20:0) C61H116O6 944.88 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 962.9 > 663.65, 962.9 > 633.6 

TG (18:1−20:1−20:1) C61H112O6 940.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 958.9 > 659.6, 958.9 > 631.55 

TG (18:2−20:0−20:1) C61H112O6 940.85 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 958.9 > 661.6, 958.9 > 629.55, 958.9 > 631.55 

TG (8:0−16:0−20:1) C47H88O6 748.66 C18-SFC/MS/MS [M + NH4]+ [M + H - Acyl FA]+ 766.7 > 605.55, 766.7 > 493.45, 766.7 > 439.4 

 


