
実験記録を電子化し、プロジェクト単位でデータと対応付けて管理

記録の対応付け — プロジェクトごとにラボノートを作成し、依頼・データ
セットと紐付けて管理

機能拡張 — 化学構造エディタ Ketcher を導入。構造式の描画・分子量計
算に加え、ペプチドの構造作成・分子量計算にも対応

既存データの移行 — Excel で管理していた試料情報を一括で取り込み

継続的な更新 — オープンソースのため公式更新を取り込みつつ、必要な機
能を独自に拡張できる

実運用に必要な認証・データ保全の基盤を整備し、先行運用を開始した

認証基盤 — 所属を問わず利用できる
・理研内ユーザー：Shibboleth で直接認証
・外部ユーザー：学認経由（Orthros）で接続
理研内外のユーザーを共通の認証基盤で識別・管理

データ保全 — 失わない、待たせない
・バックアップ環境を構築し長期保存に対応
・依頼者へのデータ受け渡しを迅速化

ユーザー支援 — 二度目以降の入力を省く
・過去の依頼内容をコピーして再利用
・入力項目の自動補完
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プロテオームデータの再利用や統合解析には、測定データに加え、試料情報や解析条件を標準化されたメタデータとして管理することが重要
である。本研究では、複数のファシリティで運用するデータ管理システムを対象に、実運用の知見をもとにメタデータ設計の改善を進めた。
入力支援とメタデータの半自動取得により入力負担の軽減とデータ品質の向上を図るとともに、電子ラボノートとの連携、認証・アクセス制
御およびバックアップ環境の整備を行い、複数拠点での運用基盤を構築した。本年度は、jPOSTチームが整備したデータ転送環境を用いた通
信テストを実施し、連携に向けたメタデータ変換の基本方針の整理を進めた。本ポスターでは、これらの取り組みについて報告する。

今後は、jPOSTメンバーと共同で実データを用いた検証と運用ルールの策定を進め、外部リポジトリへの登録機能の実装を目指す。あわせ
て、各ファシリティの要望を反映した入力フォームの改善、電子ラボノートからの試料情報の取り込み、LLM を活用した入力支援を進める。
対応拠点を拡大し、プロテオームデータの再利用性向上に貢献していく。
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概要

実運用に基づくプロテオームデータ管理システム
のメタデータ設計と外部リポジトリ連携

実運用に向けた基盤整備

今後の展開
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Docker Engine

JPDMメタデータファイルの自動生成

HOKUSAI SS

NextCloud

• セキュアなデータ転送環境
• Project Command
• 通信テスト実施

• データバックアップ環境
• データ受け渡し

jPOST

データ管理システム

電子ラボノート elabFTW の活用

試料の多様性に対応し、標準語彙IDへ自動で紐付ける入力フォーム

ユーザが持つ試料情報を入力するフォーム。試料の種類ごとに項目・語彙を切り替えられ、ファシリティごとに項目をカスタマイズできる。入力内容は標準語
彙IDに紐付けて保持され、データ管理システム上で測定・解析データと対応付けることで JPDM 形式のメタデータが生成される。
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国際連携

研究者は使いやすいフォームで入力し、システム側で標準語彙・IDへ紐付ける

対象・試料

研究領域に合わせて入力項目を切り替え

Human

Animal

Plant

Microorganism

標準準拠の入力フォーム 標準化されたメタデータ

organism → NCBITaxon ID
tissue → UBERON ID（植物は PO）
cell line → Cellosaurus (CVCL) ID
disease → MONDO ID
analysis → PSI-MS / Unimod

試料カテゴリに応じて適用
種横断・網羅的な国際標準語彙により、細菌・古細
菌から非モデル動物まで同一体系で記述
jPOST 推奨の JPDM 形式へ変換

再利用・統合解析に使える
構造化データへ

データ管理システム

・サンプル情報
・測定データ
・解析データ
・機器/解析メタデータ
・電子ラボノート情報

データセット単位で紐付け・保存

外部連携・データ再利用

・ jPOST 連携
・メタデータ変換
・一括送信ファイル作成
・再利用可能なデータ公開

jPOSTメンバーと協議しながら、
実データ検証と運用ルール策定へ

Virus

1. 項目の動的切替

選択内容に応じて表示項目を変
更、必要な項目だけ入力

2. EBI検索候補

キーワード入力から候補を検
索・提示、標準語彙IDへ紐付け

3. 認証基盤＋履歴活用
ユーザー・施設・依頼履歴を利
用、過去入力をコピー／自動補
完、入力自体が不要な場合も
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