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Semantic Web技術に基づく「データエコシステム」では、単⼀データベース
の枠を超えて、データの再利⽤や統合解析の可能性が広がる。
MassBank-RDF： https://github.com/systemsomicslab/MassBank-RDF

• MassBank: 低分⼦化合物のマススペクトルを蓄積したデータベース

RDFデータセット

üマススペクトル情報

ü化合物構造情報 ü⽣物種
ü⽣理活性・毒性情報
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Key: InChIKey

üMassBankのRDF化によりマススペクトルデータの再利⽤価値を⾼める。
ü複数の⽣命科学データベースと意味的にリンクさせ、⾼度な検索の実現を⽬指す。
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MassBank RDFによって実現する環境：MS/MS特徴量へメタデータを付与する情報基盤

1. Feature extraction 2. MassBank search
3. RDF search

4. LLM interpretation

üMS/MSスペクトル情報と複数の⽣命科学データベースをリンクさせ、
未知スペクトルに対するメタデータ付与・解釈基盤を構築する。
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・複数MS/MSスペクトルを⼊⼒
・共通のフラグメントパターン

を抽出

・共通フラグメントパターンを
含むMS/MSレコードを
MassBank RDFで検索

3. RDF search 4. LLM interpretation

MS/MSスペクトルの⽣物学的な
解釈⽂を⽣成

例）LLMへのインプット
・他RDFのメタデータ
・分析条件
・サンプル情報
・発現情報（増加 or 減少）

・MassBank RDFでヒットした
候補化合物のre-ranking

候補化合物 A
InChIKey: XXXXX…

類似度 0.92

RDF-portal内で検索

MassBank RDFでヒットした
候補化合物に関して他のDBから
メタデータを付与

例）・共通するフラグメント
パターン数

・MS/MS類似度
・他RDFのメタデータ件数

LLM

解釈⽂の⽣成

ü 未知スペクトルの解釈
ü 次の検証実験の提⽰

❷分⼦ネットワークに対するメタデータアノテーション

ü分⼦ネットワーク⼿法で⽣成される膨⼤な数の各クラスターにメタデータを付与
→分⼦ネットワーク⼿法による解釈を⾃動化する。

分⼦ネットワーク
MS/MSスペクトルの類似度（構造の類似性）をもとにネットワークを⽣成する
→Unknownスペクトルに紐づく既知代謝物情報から構造を推定する

ESI-(−) MS/MS
Plant metabolome network

Tsugawa et.al 
Nature Methods 16, 295-298 (2019)

84個のクラスター（N>3)を形成
（637個のスペクトル）

クラスター番号で⾊分け
(Markov cluster algorithm)

化合物オントロジーで⾊分け

Flavonoid O-glycosides Triterpenoids Alkaloids

Flavanone O-glycosides Glucosinolates

主要なクラス
Unknown

Spectrum similarity > 0.8

クラスター9
(N=17)

Glucosinolates
Formula predicted
Oxidized fatty acids

MassBank RDFを通じたメタデータアノテーション
61/84個のクラスターにメタデータを付与できた。

MassBank RDF
Top candidate

Sinalbin
Common MS/MS pattern
m/z = 96.95803

üMassBank RDF・⽣命科学データベースから取得したメタデータを
LLMで統合し、分⼦ネットワークのクラスターを⾃動解釈する。

クラスター57
(N=3)

Unknown

MassBank RDF
Top candidate

Common MS/MS pattern

m/z = 167.03275
m/z = 123.04594

縦軸：Frequency across cluster spectra (%)
LLMによるメタデータ解釈

Phloretin-2'-O-glucoside


