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　データリポジトリの意義は、例えばメタ解析、即ち多数のデータの解析結果から全体の傾向を見出す
解析のような、データを再利用する研究に資することである。公開データから各オミクスのメタ解析を
行い、その結果を統合する “疑似トランスオミクス解析” 研究は今後の増加が予想され、それに備える
ことはまた、データリポジトリの今後の課題と考えられる。
　しかし実際には、メタデータの項目・用いられている統制語彙などはオミクスによって異なり統一
されていない。メタデータの内容を規定する基準は各分野に存在するにもかかわらず、具体的な語彙の
使用については規程が存在しないため、同一概念に対して使用されている語彙がオミクス分野によって
異なる場合さえある。
　我々は今までに、プロテオーム・データリポジトリ＆データベース jPOST 及びメタボローム・データ
解析パイプライン Shin-MassBank の 2 つのプロジェクトに於いてデータリポジトリを開発し、メタデータ
の処理を実装してきた。一般にプロテオームとメタボロームは、データ処理のプロセスが質量分析の応用
分野の中では最も類似しているとされるが、実際に jPOST のメタデータをベースに Shin-MassBank の
リポジトリ MB-POST 用のメタデータを作成する際に比較したところ、データの種類・データの構造・
実際に用いられる語彙　など多くの点に差異が見られた。
　本発表では、将来的なリポジトリ・データ解析の統合を見据えて、これら両分野のメタデータの対応
づけを開始した。

背景と目的 背景：生データの公開
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・この結果、「データは解析されなくても、存在している（産生された）だけで価値が
ある」という思想が一般化し、データの再利用（プロテオームなど FDR 制御に Target-
Decoy 法を使っている場合はデータの再解析）が普及した。
・再利用のためにはデータの属性を説明するメタデータ (metadata) が必須になり、関係
学会によって順次、「最低でもこれだけの情報は必要」という「最少情報基準 (minimum 
information standard)」が決定された。但し、例えばメタボローム分野ではMetabolome 
Society が対応できなかったため、メタボロミクスの最少情報基準は存在していない。
・このため、特にメタボロミクスでは「基準に寄せる」形で用語を標準化することが難
しい。

・測定データ（生データ）を公開する、という制度はヒトゲノム計画のデータを対象に
開始され、順次他のオミクスに拡大した［1］。

MetaboLights: MTBLS13050

Metabolomics Workbench: ST004161
https://www.metabolomicsworkbench.org/data/DRCCMetadata.php?Mode=Study&DataMode=FactorsData&StudyID=ST004161&StudyType=MS&ResultType=1#DataTabs

PXD000396
https://github.com/bigbio/proteomics-sample-metadata/blob/8297770171ce449694d92a3df65d24fd327695b8/annotated-projects/PXD000396/PXD000396.sdrf.tsv

プロテオーム対メタボローム：メタデータ比較（１）
メタデータの構成

・最少情報基準のあるプロテオミクスでは、生データファイル毎にそのデータの属性（試料の
内容や行った前処理など）を記述するSDRF (Sample Data Relation Format) 情報が用いられる。

・これに対してメタボロミクスでは、ISA (Investigation, Study and Assay) データモデルに基づい
たメタデータが作成されており、SDRFに類似する情報としては”Study Design”情報が用いられる
が、ファイル名は必須ではなく、記載されていないことが多い。

https://www.ebi.ac.uk/metabolights/ws/studies/MTBLS13050/download?file=s_MTBLS13050.txt

ファイル名が記載されている

・ Study Designで示されるのは基本的に「試料についての
属性」であるが、一つの試料が必ず一つのファイルに記録
されるわけではないので、このデータを再利用（再解析）
するためには、他のメタデータと突き合わせることが
最低限必要になる。
・ この意味で、データ再利用には追加の処理が必要になる。

・ Shin-MassBankのリポジトリMB-POST
構築時には、先行するMetaboLights/
Metabolomics Workbench/MetaboBank
のメタデータを調査し、それをjPOST
（正確にはデータジャーナルJPDM［2］）
のメタデータにマップし、更にメタボロ
ーム研究者が吟味することによって項目を
決定した。
・ 右パネルに示すように、プロテオミクス
では測定方法・ソフトウェア解析の段取り
が固まっているのに対し、メタボロミクス
では質量分析の測定方法がより複雑である。
 ・例えばプロテオミクスでは陽イオンモードでの
 　測定のみであるのが通常であるが、メタボロ
 　ミクスでは陰イオンモードの測定も行うことが
 　多い
・またメタボロミクスでは情報解析の定番
方法論がないため、自由記述の比率が高い。
・ これらの差異については各分野の測定・
解析に基づく必然性があるため、無理な
用語の統一よりも、項目を増加させてカバーする（例えばプロテオミクスでは「ionization」に
「ESI」、「polarity」に「positive」、「collision energy」欄は空白、など）のが適切と思われる。

プロテオーム対メタボローム：メタデータ比較（２）

プロテオームとメタボロームのメタデータで
対応するカテゴリにおいてそのオーム特有の内容

Fractionation    Preparation
 細胞・タンパク質    誘導体化
 ペプチドの分離    内部標準の有無・種類
Enzyme_mod    （対応カテゴリなし）
 （消化酵素・
 翻訳後修飾の設定）
MS_mode     Analytical_condition
 Quantification platform   ionization
 Plex       polarity
         collision energy

Software_setting   Software_setting
 （より詳細）      （自由記述多し）

Shin-MassBank
Mass spec data processing pipeline

メタデータの項目

llama

l6

e5
・ 項目同士に対応がついた場合でも、用いられている
語彙自体が異なることがあり、その対応づけが必要に
なる。現状では、LLM (Large Language Model) を用い
るのが最も適当と考えられる。
・ 予備調査として、「生物種名と学名の対応」について、
各種の LLMが持つ情報について調査した。
・ LLM: multilingual-e5-large (e5), all-MiniLM-L6-v2 (l6), 
 Meta-Llama-3.1-8B-Instruct (llama)
　各 termを LLMで embedding vector に変換、各ベクトル間の
 (1-cosine 類似度 ) を計算、特徴空間内での term間距離を得る。
 なお llama はプロンプトからの質問「human の学名は何ですか？」
　　「学名がHomo sapiens の生物種は何ですか？」に正しく返答している。

・ 右表に示すように、単語間の “距離” を単純に比較す
る場合に、一般名と学名をタイトに結びつけている LLM
は、調査したものにはなかった。但し l6 は「ヒト→学名」
と「ウェスタン・ローランド・ゴリラとその学名の双
方向」を正しく第 1位にしており、一般名と学名の対応
づけを目指す追加学習には適切かもしれない。

プロテオーム対メタボローム：メタデータ比較（3）
メタデータの語彙

各種言語モデル中の生物種名・学名の類似度の例

現時点でのまとめ
・ データの統一的な取り扱いやトランスオミクス解析のために、メタデータ
の対応づけは必須である。そのためには最少情報基準の突き合わせが効率
的であるが、基準のない分野のためには “自前” で対応づけを検討する
必要がある。
・ 基準のないメタボロミクスなどの場合、リポジトリ毎にメタデータを調査
し、どのファイルにどの項目が含まれるか調査する必要がある。更に分野
特有のメタデータについては、それらを網羅してメタデータ項目の合併
集合を作成する必要がある。
・ 最も困難があるのは語彙自体の対応づけである。これは「全場合に対応
できる網羅的なオントロジー」の方向よりも、文脈に応じて詳細に意味を
指定する方が現実的と考えられ、そのためには LLM を用いるのが有効と
考えられる。但し LLM はモデルによって内部に持つ情報の構造化に差が
あると考えられるため、最適なモデルを選び、その上で目的に特化した
追加学習を行うことが必要と考えられる。
・ 今回の簡単な予備調査でも、プロンプトからの質問への回答が、モデル
内部の構造化情報をそのまま出力しているのではないことが強く示唆され
た。適切なモデルの選択・適切な追加学習・適切なプロンプトエンジニア
リングの組み合わせが、メタデータの対応づけという問題解決に必要であ
ると考えられる。
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第 4の柱
　この JPDM メタデータ
は、再解析をスムーズに
進めるための

「jPOST 第 4 の柱」
と位置づけられ、近日中
に入力マニュアルも公開される予定
である。

今までの開発については
トーゴーの日シンポジウ
ム 2022・ポスター 30

（の特に第 1 ページ）を
参照されたい。
https://doi.org/10.18908/togo2022.p030

また jPOST repository については、
本シンポジウム・ポスター25を参照
されたい。
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