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RAW Data Formats – Cf wikipedia

https://en.wikipedia.org/wiki/Mass_spectrometry_data_format


L’identification, étape complexe…
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Des empreintes métaboliques à annoter Exemple de la LCMS

D:\439010\...\ara 0uM  CdCl2 n1.1 12/07/02 15:50:20

RT: 0,00 - 150,02
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Une molécule, c’est plusieurs ions…
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Banques en Métabolomique

PSM V43 D169 Alfalfa fields in the desert, 1893

Banques	de	composés	chimiques

Librairies	de	spectres

Bases	de	données	de	réseaux	métaboliques

Dépôts	de	références



Banques en Métabolomique

BIOLOGY

METABOLOMICS

CHEMISTRY

SPECIES



Stratégies d’annotations

C10H15O4 (0.1 ppm)

Précision en masse

Banques de composés chimiques

Peak matching



Banques de composés chimiques

A public 
repository of 
information 

on small 
molecules 
and their 
biological 
activities

157,000,000	
entries

Chemical	databank
Name

Address

Entries
41,000	entities	fully	annotated

Chemical Entities of Biological Interest
Freely available dictionary of molecular entities focused on
‘small’ chemical compounds.

EMBL	– EBI
www.ebi.ac.uk/chebi

VS

http://www.ebi.ac.uk/chebi/


Des banques… des stratégies d’annotations

Spectral matching

REFERENCE

EXPERIMENTALE



Des banques… des stratégies d’annotations

Spectral matching
Score of 0.83630…

EXPERIMENTALE

REFERENCE



PeakForest – collection de métabolomes

Fonctionnalités
Dépôts	de	métabolomes
SOP	d’acquisition	des	données
Annotation	de	matrices	biologiques
Curation	de	données,	visualisation

Indicateurs
• 6	000	profiles	métaboliques	(MS	&	NMR)	and	2	500	métabolites
• Contributeurs	:	>	20	(4	nœuds	FR	MetaboHUB)

Améliorations	en	cours
• Ajout	de	métabolomes	complets	d’organisme	modèles
• Interopérabilité	avec	W4M,	MetExplore	&	dépôts	européens.
• Devenir	un	dépôt	de	référence

PI : Franck Giacomoni

PkForest

https://peakforest.org



Bases de connaissances

Chemical 
Structures

Physico-
chemical

properties

Dietary
sources

Spectral 
data

Known 
metabolites

Predicted 
metabolites

Books: Phytochemical dictionary…
Databases:

+ Literature survey

+ Literature survey

In-house tool
Expert knowledge of 
food phytochemicals 
biotransformations

Chemaxon Marvin 
OpenBabel

www.phytohub.eu

ü « Food	Metabolome »
ü Une	base	de	données	en	ligne	et	

en	« open	access »
ü Dédiée	aux	

phytomicronutriments	et	leurs	
métabolites	

PI : Claudine Manach



•Level 1 -Identified metabolites 
•Level 2 - Putatively annotated compounds
•Level 3 - Putatively characterised compound classes
•Level 4 - Unknown compounds



Enriched Data Format – Results and annot.



Enriched Data Format – Study plan – ISA-TAB 

• Trois niveaux de descriptions : Investigation (1.1) / Study (1.n) / Assay (1.n)

• Configuration ISA spécifique à la biologie (CIMR)
• e.g. in-vitro / plant / clinical study

• Gestion des différents appareils d’acquisition

• Profil ciblé VS métabolomique ouverte

• LC-MS / GC-MS / DIMS / 1D - 2D NMR…

• Outils, packages R

• Format d’entrée des dépôts de référence (MetaboLigths)



http://www.ebi.ac.uk/metabolights
Email:	metabolights-help@ebi.ac.uk



MetaboLights - Open Source Database

• « Cross »	espèces,	« cross »	techniques
• Collection	d’information	la	plus	complète	possible
• « Open	access »,	accessible	via	différents	portails

Sample PreparationSample Collection Analytical Analysis Data Interpretation



Haug et al (10.1016/j.cbpa.2016.12.024)

17 900 publications (from 2012-2018) 

497 public studies in the European 
MetaboLights

Including around 80 studies from the 
French community

917 studies in US NIH Metabolomics 
Workbench

less than 8.5% of submitted and 
publicly available studies 

Personal work - INRA 2019

https://dx.doi.org/10.1016/j.cbpa.2016.12.024


Ontologies / Informations en Métabolomique

• Décrire son étude El biólogo
• Décrire son phénotype / modèle / échantillon El biólogo
• Décrire ses conditions analytiques Химик (khimik)

• Décrire son empreinte (son spectre) Химик & 统计学家 (Tǒngjì xué jiā)
• Décrire ses métabolites chimiquement Химик יאקיטמרופניאויבה &
• Lier Métabolites et Biologie יאקיטמרופניאויבה & El biólogo & Химик & 统计学家



ChEBI ontology (EBI) - doc

• Molecular structure, in which molecular entities or parts thereof are 
classified according to composition and structure, e.g. hydrocarbons, 
carboxylic acids, tertiary amines;
• Role, divided into three sub-categories: 'chemical role' which classifies 

entities on the basis of their role within a chemical context, e.g. as ligand, 
inhibitor, surfactant; biological role which classifies entities on the basis of 
their role within a biological context, e.g. antibiotic, antiviral agent, 
coenzyme, hormone; and 'application' which classifies on the basis of their 
intended use by humans, e.g. pesticide, antirheumatic drug, fuel;
• Subatomic Particle, which classifies particles which are smaller than atoms, 

e.g. electron, photon, nucleon.

https://docs.google.com/document/d/1_w-DwBdCCOh1gMeeP6yqGzcnkpbHYOa3AGSODe5epcg/edit




http://cosmos-fp7.eu/msi.html



The Metabolomics Standards Initiative (MSI) and Core 
Information for Metabolomics Reporting (CIMR)

Attachment Size
In vivo /mammalian biology context 168.05 KB
Plant biology context 36.26 KB
In vitro biology/microbiology context 144.3 KB
Environmental analysis context 100.58 KB
Chemical Analysis Working Group 38.99 KB
Data analysis standards in metabolomics 120.12 KB
Ontology Working Group (OWG) road map 81.05 KB
Exchange format WG.pdf

Presentations:

http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/mammalincontext.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/plant.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/invitro.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/ECWSG_reporting_requirements_v1.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/cimr-cag.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/DAstandardsVer2.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/RoadmapOWG.pdf
http://cosmos-fp7.eu/system/files/presentation/Exchange%20format%20WG.pdf
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