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公共リポジトリMetaboBank
DDBJセンターが担当。 2021年よりデータ受付を開始。現在３プロジェクト
登録済（MTBKS201ー207）、申込み３件。

（JST-NBDC「統合化推進」、AMED-CREST「微生物叢」）



リポジトリの意義
多くの学術誌が「公共リポジトリ」への生データ登録を義務付け

「公共」であるためにはパブリック・ドメインであることに加え、
登録者に対して公平（中立）であることが重要。

• 研究再現性の担保 （←詳細メタデータが必要）
• 研究不正への対応 （←自機関からの公開は駄目）

メタボロミクスにおける公共リポジトリ
1. MetaboLights (EBI)
2. MetabolomicsWorkbench & massIVE (UC San Diego)

アジアで初めてのメタボロミクス向け公共リポジトリがMetaboBank。
どうしたら再解析が可能になるのか？ → メタデータの充実



登録手順
手順はNGSデータの登録を踏襲（ウェブページに詳述）
NGSデータを登録した経験のある人なら、ストレスなく登録できるはず

Metabobankで検索



登録の流れ

初心者の場合、いくつかのステップに難所あり。（PuTTYでの鍵の
作成、WinSCPを用いたファイル転送など）
ただ、チュートリアル等は充実しているので、ウェブの説明を丁寧
に読んでもらえば大丈夫なはず。

1.生データとメタデータを準備する

2.登録のための準備 (D-wayアカウントの取得等)

3. BioProject、BioSampleの登録

4. IDF-SDRF形式メタデータの作成

5.ファイルのアップロード



BioProject, BioSample は全データ共通
BioProject

• DDBJ BioProject Handbookに従い、計画概要を登録

BioSample

• DDBJ BioSample Handbookに従い、情報を登録する
• 測定したサンプルの来歴（種、使用部位、発生段階、生育時の処理等）

入力はタブ区切りtxt
（編集にExcelを使用できる）



MetaboBankに必要なメタデータ
必須

１．STUDY: 測定情報。IDF (Investigation Description Format)に記載
実験デザイン、登録者情報、プロトコールなど。

２．ASSAY:  データとの関係。SDRF (Sample and Data Relationship Format)に記載
試料毎に、細胞タイプや測定装置・条件の詳細、対応する生データ。

強く推奨するものの、必須ではない要素

３．Metabolite Annotation File: いわゆるピークテーブルあるいはデータ行列
同定結果、m/z、イオンタイプ、同定基準等を記載

（MassBankに登録されていた内容は、これに相当）

キュレータとやり取りしながら登録。査定期間はおおよそ２週間程度。

同定される代謝物のリストは最重要事項ではない！



IDF, SDRF用のエクセルファイル

このメニューで
「metadata」を
選択

下にいくと例が
あります



IDF, SDRF用のエクセルファイル



IDF: Investigation Description Format

必須項目(項目名のセルがオレンジ色)を
中心に入力。項目によって選択肢あり。



サンプル調製や測定機器の情報を記載す
る

必須項目(項目名のセルがオレンジ
色)を中心に入力

BioSampleのaccession番号を入力し、紐づける
（このプロジェクトはBioSample未登録のため
空欄）

SDRF: Sample & Data Relationship Format



SDRFつづき

測定生データのファイル情報を記載

公開できるアノテーション結果がある場合は、
Metabolite assignment file (MAF)の情報を記載。

実験因子となる項目を記載

MAFの例（テンプレートのExcelファイルに別途記載）

検出された化合物の情報 各測定サンプルにおける
検出量



MTBKS104（トマト）
検出ピーク数: 2647→5800
MSI level3以上ピーク数: 256→1084（4.2倍）
MSI level3以上ピーク数 / 検出ピーク数割合: 9.6％→18.6％

新たに判明した化合物の例
1. Hydroxypentadecanoyl-CoA, putative

水酸基の位置は複数あって詳細は不明 ただし CoA 化合物をメタボロ
でみられることは重要

2. Dihidrozeatin riboside-O-glucoside, putative
3. beta2-Tomatine, putative
サイトカイニン（植物ホルモン）や、アルカロイド
の測定につながる

なぜ共有する？ 再解析のメリット



登録よろしくお願いします

MetaboBankリポジトリ

DDBJサービスの一環として、EBI MetaboLightsと
連携したサービスを実施していきます。

https://www.ddbj.nig.ac.jp/metabobank/



データ登録・公開までの内部フロー
BioProject, BioSampleを最初に登録。IDF, SDRFとの重複もあるため、
キュレータが相談に応じます。

公開用 RDF に変換
mb2 検索系に取り込み。エンバーゴあり

BioProject/BioSample 公開、NCBI/EBI と共有
BioProject には、MetaboBank ftp のリンクを追加
MetaboBankの検索系、およびMetaboBank Wiki に記載

IDF/SDRF tsv
データファイルの受け取り

IDF, SDRFエクセルに記載。

BioProject/BioSample 登録
MTBKS201～ 番号発行

外部ユーザ DDBJ内の処理



再解析の現状
MTBKS102（シロイヌナズナ）
検出ピーク数: 773→2071
MSI level3以上ピーク数: 79→353（4.4倍）
MSI level3以上ピーク数 / 検出ピーク数割合: 10.2％→17％

新たに判明した化合物の例

1. p-Coumaroyl-CoA, putative
カルコンの部品で存在はわかっているが、通常見えにくい

2. Neoglucobrassicin, putative
3. Indolylmethylthiohydroximate, putative

グルコシノレートで存在は既知
ただしメタボロミクスでみえると
わかることは重要
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