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NMR Metabolomics und die Analyse komplexer 
Gemische



Metabolomics-Studien: Artendifferenzierung Trüffel

03.04.2023 thomas.hackl@uni-hamburg.de 2

Tuber melanosporum
Tuber magnatum
Tuber indicum
Tuber borchii
Tuber aestivum

Hauptkomponentenanalyse (PCA): Score-PlotHauptkomponentenanalyse (PCA): Loadings-Plot

1500 ǖșȒȒȒ ȞǏpX
21 Proben (BG, HR, IT, RO, 1xubk)

200 ǖȗȒȒ ȞǏpX
7 Proben (BG, IT, ES)

800 ǖȖȒȒȒ ȞǏpX
12 Proben (AU, FR, IT, ES)

400 ǖșȒȒ ȞǏpX
28 Proben (BG, IT, IR, MD, RO, SI, ES, 4xubk) 

60 ǖȕȒȒ ȞǏpX
12 Proben (CN)



Klassifizierung: Support Vector Machine
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Konfusionsmatrix | 253 Features Konfusionsmatrix | 8 Features

Boxplots | 8 Features
nach Feature-Selektion

Alle 8 Features sind in einer 
one-way ANOVA signifikant 
(Bonferroni-Holm-Korrektur) 
5 Features sind in der Top-10

rel. intensity

rel. intensity rel. intensity

3.30-3.27 ppm 4.14-4.11 ppm

Betain
D-Ribonsäure
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klassisch
bigȘ Ζ ŊįòŃŢ Ζ ĩįýŃŢ

statistische Methoden
ŃŊįòŃŢ Ζ ŃďŢ Ζ ŃŊįĿħ

J-resund selektive Experimente

ÁViele Tools und Datenbanken um eine 
Identifizierung zu unterstützen (Chenomx®, 
ďħøðƺ ðħĿðƺ ƾǭ

neue Experimente
z.B. REST2 S᷄CALPEL

Strukturvorhersage | Neuronale Netze 
SMART-NMR | COLMAR



Nur Datenbank?
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Spargel, H2O/MeOH Extract nach HPLC 2 Dubletts
gleicher Intensität

BMRB Datenbank (Valin)

sel-TOCSY

*

Fraktion 7-11 min

Fraktion 7-11 min

Spike-In 
Fraktion 7-11

3 3

9



NOTO und TONO
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512 Scans

1024 Scans

3.3 mM N-Methyl -trans-4-hydroxy-L-prolin

Cashew-Extrakt nach Säulenchromatographie

1D-sel-NOESY-TOCSY

*

1D-sel-TOCSY-NOESY

1D-sel-TOCSY-NOESY

N,N-Dimethyl -trans-4-hydroxy-L-prolin (Betonicin)

S. Sciuto et al., Phytochemistry1983, 22, 2311. 



SCORE-metabolite -ID

ÁBereits angewendet

ÁNMR/LC-MS parallel dynamic
spectroscopy(NMR/LC-MS PDS) / 
Metaboliten

Á3DCC (3-dimensional cross
correlation) / Glycane

ÁMathLab®-App: Semiautomatic
COrrelation analysisfor REliable
metabolite IDentification
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EDC: Extracted Delta Chromatogram
EMC: Extracted Mass Chromatogram

Dai et al.,Anal. Chim. Acta 2009, 632, 221ǖ228.
Behnken et al., Anal. Bioanal. Chem.2012, 404, 1427ǖ1437.


