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背景

メタボローム(細胞/生体内 small molecule の総体)定量の実験技術の中核を担うのは質量分析(MS)
しかしMSデータ解析結果の記録・共有するためのデータフォーマットの標準化は進んでいない。そのため質量分析定量結果の利活用・データ統合は未発達

mzTab-Mとは
• HUPO-PSI (Human Proteome Organization Proteomics 

Standards Initiative) が策定した
質量分析メタボロミクスにおける定量結果の共有のため
のデータ標準規格

• A) Metadata [MTD]
(実験条件、サンプル情報等のテーブル) 

B) Small Molecule [SML]
(「同定された分子」レベルでの特徴量テーブル)

C) Small Molecule Feature [SMF]
(「MSのPeak Feature」レベルでの特徴量テーブル)

D) Small Molecule Evidence [SME]
(「同定に用いた」情報のテーブル)

の4種のテーブルを1つのテキストファイル (.mztab)中
に記述したデータフォーマット

• SML レベルだけでなく SMF レベルのデータも扱え、
統制語彙を用いたメタデータの補完も行えるため
再解析者の多様な要望に応じることが可能

• 機械可読性向上のための「JSON変換/逆変換」も
リファレンス実装 jmzTab-M により可能

• そのJSONスキーマを元にした OpenAPI も定義
• そのOpenAPIを用いたR/Pythonパッケージも存在

し、容易に再解析ワークフローを実装可能

• MetaboLights とのデータ互換性に関しては、
「mzTab-M -> ISA-TAB」 方向の変換の自動化が
実現済み (mztabm2mtbls Pythonパッケージにて)

mzTab-Mのこれまでとこれから
• 2019年: mzTab-M 2.0 と、その論文の発表

• 2024年: MetaboLights、Metabolomics 
Workbench等の国際リポジトリを統合的に活用し、
データ標準やAPIを通じてメタボロームデータを利活用
するためのハブ的プロジェクト／プラットフォーム
Metabolomics Hub が発足 (Chan Zuckerberg 
Initiative [CZI] による資金提供が開始)

mzTab-M に基づくデータ標準化、利活用推進の再起動
のきっかけに

• 2025年: mzTab-M 2.1 に向けたワーキンググループ
の発足、開発の開始 (mzTab 1.0はプロテオミクス用、mzTab 2.0
でメタボロミクス拡張[==mzTab-M])

mzTab-M 2.1 のロードマップ
• 2.1 での戦略的強化項目

1. Universal Spectrum Identifier (USI)スペクトル列のSMEへの追加
(同定の証拠を外部のスペクトルライブラリで検証可能に)

2. ISA-TAB との相互運用性・変換レイヤーの協調の強化
(mzTab-MとISA-TABの間の情報欠落を防ぐための
両標準化グループ間でのメタデータ粒度の調整等)

3. リピドミクス定量データの詳細記述標準化の推進
(脂質特有の複雑な同定表現の標準化等)
 

• 2025年11月 BioHackathon Europe
1. 現在利用可能な mzTab-M プロデューサーとコンシューマーの

相互運用性の網羅的テスト
2. 現存する mzTab-Mのバリデーションエラーや不足情報の

アップストリームへの報告と修正

• 2025年12月 4th BioHackathon Germany
1. mzTab-M へのメタデータ補完のためのNLPモデルのトレーニング

(出版物から構造化データセットを抽出するNLP/LLMパイプラインの実装。
モデルトレーニング用構造化データセットの作成)

mzTab-M を取り巻くメタボロミクス研究環境

https://hupo-psi.github.io/mzTab/2_0-metabolomics-
release/mzTab_format_specification_2_0-M_release.html から引用
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https://www.biorender.com/icon
/mass-spectrometry-machine
から引用
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