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1. 海外での質量分析に関するRDFの利活用

3. 分析データ解釈支援を目的とした RDFデータの提供

5. MS-DIAL/MS-FINDER による MassBank 登録の支援

7. MassBank Links 構想
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新たなMassBankの利活用法
有意差・バイオマーカーに
なり得るがアノテーション
できないピーク(未知ピーク)

エンリッチメント解析

未知ピークに似た特徴を持つ
MassBank のスペクトル(レコード)

MassBank検索ヒット MassBank検索非ヒット

(化合物／パスウェイ)のOntologyX 15 1000

非 OntologyX 5 10000

未知ピークに対する各OntologyのP-value

ピーク
定量値
表

従来の標準品ベースの化合物同定では同定されないピークが多く存在する。
(従来の MassBank 活用法だけでは、DBとしての価値の限界が見えている。)
MassBank を RDF として用いることで
「標準品ベースの化合物同定」に留まらない新たな MassBank の利活用法
(MassBank のスペクトルに対応する化合物につながるメタデータを用いたエンリッチ
メント解析) を示す。

MS-DIALとは
複数の質量分析機器をサポートするメタボロミクス／
リピドミクス用のユニバーサルプログラム
https://systemsomicslab.github.io/compms/msdial/main.html 

MS-FINDERとは
EI-MS(GC/MS) および MS/MS スペクトルのマイニングをサポートする化合物のア
ノテーション用のユニバーサルプログラム
https://systemsomicslab.github.io/compms/msfinder/main.html 

6. MassBank-RDFを活用したメタボロームデータの統合解析

MassBank
レコード

MassBank
レコード

MassBank に関するすべてのリソースに1つのWebサイトからアクセスできるように。

欧州における既存研究

化合物メタデータの拡充・統合

独自小分子
部分構造検索

機能拡張 RDF DB
(Kratochvíl, 2018)
(Kratochvíl, 2019)

独自スペクトル
類似度検索

機能拡張 RDF DB
(Galgonek, 2024)

Rhea, UniProt, ChEMBL等を含めた
SPARQL串刺し検索

主目的:
National data resource project (ドイツ)に
資する統合可能なMassBankデータの提供

主目的:
化合物・スペクトルDBをまたいだセマンティック
検索の実現

5リポジトリに
またがる串刺し検索

rdfportal.org (Kawashima, 2018)

NBDC
NikkajiRDF

RDFportal の
RDF DB

[SPARQL 
endpoint]

- RDF データの提供
- InChIKey を用いた
  データ統合
-化合物メタデータの
  拡充・統合

あるMassBankスペクトル[標品]
のPubChemにおける活性や毒性

の情報は？

あるMassBankスペクトル[標品]
のTOGO IDにおける

パスウェイDBへのリンクは?

あるMassBankスペクトル[標品]
のKNApSAcKにおける
化合物メタデータは?

4. スペクトルアノテーション支援を目的としたRDF活用

RDFportal 中の[複数の]データソースと MassBank のスペクトル[化合物]に対応するメタデータが統合
されることで、一所[RDFportalのSPARQL endpoint] で高度な検索が可能になる。

https://github.com/systemsomicslab/MassBank-RDF 

ニュートラルロス検索等
https://github.com/MassBank/MassBank3
(次世代 MassBank。matchmsを用いたスペクトル
類似度検索等をREST APIとして提供可能。)

もしくは 等

等

RDFportal IDSM
FORUM

(Delmas, 2021)
その他

SPARQL endpoint

SPARQLを用いたメタデータの検索
(RDFportalに資する)MassBank RDF 作成後、
本ワークフローに用いる endpoint を
RDFportalに限定するのか？等は未定。

MassBankの課題として(これまでは)スペクトルが基本的に標品によるものであり、そのレコード数
(DB規模)の伸びに限界。その「数」の問題をMS-DIAL/MS-FINDERからの登録支援により改善。

2. 何を目的に、MassBank-RDFを作るのか？

スペクトルアノテーション支援 分析データ解釈支援

m/z

MS raw dataset

MassBank-RDF

✓予想構造
✓生理活性・毒性
✓代謝反応

✓データQA/QC
✓類似研究探索
✓新規性検証

MS-DIAL

網羅的に
再解析

データ登録

MS-DIAL

公共データレポジトリ

両方の研究で
増加した代謝物数

個別研究で増加/減少した代謝物リストが類似

減少した代謝物数

フィッシャーの正確性検定によりP値を算出

Study 2

Study 3

変動の見られる代謝物のリストアップ

Study 1 (分析データ)

Study 4

Up : Serine, Threonine...

Down : Glycine, Proline…

Up : Glycine, Alanine ...

Down : Valine, Serine…

Up : Glycine, Alanine ...

Down : Arginine, Serine…

Up : Proline, Arginine...

Down : Histidine, Alanine…

Study 2

P < 0.05

Study 4

Log2(The ratio from study 1)
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ネットワークにより可視化

Glycine

Alanine

Serine

Study 1
分析データ

Study 3

分析データを様々なクエリで検索 MassBank-RDF

iDMET (Matsuda et. al. 2022)を利用したメタボロームデータの統合

• Annotation

• Exact mass

• SMILES

• Up/Down in disease
(Ratio of Disease/Control)

メタデータ情報
MS raw dataset

代謝変動の傾向
が類似する研究
を紐づける

✓ 類似研究探索 ✓ 新規性検証✓ データのQA/AC

傾向が一致

MassBank-RDFによって分析データのQA/QC、類似研究探索、新規性検証が
可能になる。

integMET
(DICP 2024年育成型)

RDFportal

その他
SPARQL endpoint
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