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1. Motivation

Bei der Gas-Chromatographie/Massenspektrometrie (GC/MS) werden von Stoffgemi-
schen, insbesondere von biologischen Proben und Referenzsubstanzen, Chromatogramme
erzeugt. Ein Chromatogramm ist ein dreidimensionales Signal aus den Zeiten, die die ge-
fundenen Molekilfragmente zum Durchlaufen einer Trennsiule benotigen (Retentionszei-
ten), sowie zu jeder Retentionszeit einem (zweidimensionalen) Massenspektrum, welches
sich aus dem Masse-Ladungsverhiltnis und der Isotopenhiufigkeit der Fragmente zusam-
mensetzt [1]. Durch den Vergleich der aus Pflanzen erhaltenen Spektren mit Spektren aus
kauflich erwerbbaren Referenzsubstanzen ist eine Identifikation der in der Pflanze enthal-
tenen Metaboliten moglich [2]. Die so gewonnenen Daten werden in der ,,Golm Metabo-
lome Database (GMD) abgelegt.

Informationen tber das Experiment, wie die Spezies, aus der die biologische Probe
stammt, oder die Umweltbedingungen, denen diese vor det GC/MS ausgesetzt war, wet-
den momentan von dem fiir das Experiment Verantwortlichen lokal und in unstrukturier-
ter Form abgelegt (z.B. in Textdokumenten). Dadurch sind die Ergebnisse nur umstindlich
reproduzierbar, und eine breit angelegte, vergleichende Suche nach Metaboliten aus Proben
mit gemeinsamen Eigenschaften ist mit hohem manuellem Aufwand verbunden.

Zum derzeitigen Stand enthalt die GMD noch keine Massenspektren, sondern lediglich die
physikalischen Attribute einiger bei der GC/MS gemessenen Analyten. In Zukunft sollen
jedoch auch die Spektren von Analyten und Referenzsubstanzen in die GMD aufgenom-
men und o6ffentlich verfiigbar gemacht werden. Die Parameter eines Experiments, wie die
untersuchte Spezies, Organe und Umweltbedingungen, sollen in ein kommerzielles ,,I.abo-
ratory Information Management System*' eingegeben werden. Das LIMS ist implemen-
tiert, jedoch noch nicht fir die Aufnahme dieser Daten konfiguriert. Die Dokumentation
und Skalierbarkeit des LIMS, insbesondere im Hinblick auf den automatisierten Zugriff,
weisen deutliche Schwachstellen auf. Somit besteht zur Zeit keine Mdéglichkeit, die Expe-
rimentparameter automatisiert mit den zugehorigen Ergebnissen, insbesondere den Mas-
senspektren, in Beziehung zu setzen.

2. Zielsetzung

Fir jedes in Zukunft in der GMD abgelegte Massenspektrum soll eine eindeutige Referenz
auf die im LIMS abgelegten Experimentparameter moglich sein. Diese Parameter sollen
moglichst umfassend den Lebenszyklus und die an der urspringlichen biologischen Probe
vorgenommenen Priparationen erfassen. Dazu wird eine Erweiterung der dem LIMS
zugrunde liegenden Oracle-Datenbank um Datenobjekte zur Aufnahme der Experimentpa-
rameter notig sein.

Auf den so ineinander in Beziehung gesetzten Spektren- und Experimentdaten soll eine
Suchfunktion das Auffinden von Datensitzen mit moglichst beliebigen gemeinsamen Att-
ributen erméglichen. Darauf aufbauend soll untersucht werden, wie diese Suchfunktion
performant implementiert werden kann.

3. Vorgehensweise

Um die strukturierte Aufnahme der Experimentparameter in die vom LIMS verwaltete O-
racle-Datenbank zu erméglichen, missen zunichst Datenbanktabellen angelegt werden, die
das biologische Experiment reprisentieren. Hierbei sollen zunichst nur die grundlegenden
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Parameter, wie Spezies, Organ, Standortnummer und Identifikationsnummer angelegt wer-
den; diese konnen spiter um detailliertere Informationen erweitert werden. Die Eingabe
der Daten soll iiber eine grafische Benutzerschnittstelle erfolgen, welche eine starke Benut-
zerorientierung mit groB3er Flexibilitit und Konfigurierbarkeit verbindet, um die Aufnahme
der unterschiedlich komplexen Datensitze fiir den Benutzer zeitsparend zu gestalten. Wo
moglich soll die Verwendung von standardisierten Begriffen, beispielsweise durch die ,,Ge-
ne Ontology*”, vorgegeben werden. Um eine hohe Benutzerakzeptanz zu erreichen sollte
im Vergleich zur bisherigen manuellen Dokumentation méglichst kein zusitzlicher Auf-
wand entstehen; dies kann beispielsweise durch die anschlieBende Ausgabe eines Daten-
blatts mit zusitzlichen fiir das Experiment relevanten Informationen, wie einer Historie der
Gewichshausstandorte der Pflanze Uber ihre Lebensdauer, oder der Identifikationsnummer
in Form eines Barcodes, etleichtert werden. Aus den Eingabedaten muss eine XML-Datei
erzeugt werden, welche der (mangelhaft dokumentierten) Spezifikation des LIMS gentigt.

GC/MS

Biologe 1

Verwaltung || \us

Anfrage

Bialoge 2

Die Identifikationsnummer der Probe soll bei det GC/MS-Analyse tibergeben und schlief3-
lich zusammen mit den Spektren in der GMD abgelegt werden (siche Abbildung). Sie stellt
das Schlisselelement fiir die Beziehung zwischen Spektrum und zugehérigem Experiment
dar. Daraufhin soll eine Suchfunktion entworfen werden, welche Suchanfragen sowohl an
die Attribute der Analyten bzw. Spektren der GMD, als auch Experimentparameter der
LIMS-Datenbank erméglicht. Mit beiden Datenbanken soll parallel kommuniziert und so
eine integrierte Sicht der Daten geschaffen werden. Vorstellbar sind Suchanfragen, die alle
Analyten oder Metaboliten mit bestimmten gemeinsamen Experimentparametern als Er-
gebnis liefern, zum Beispiel alle identifizierten Metaboliten aus Lichtmangel ausgesetzten
Blattzellen der Arabidopsis thaliana. Ebenso soll die Suche nach Experimenten ermdglicht
werden, bei denen bestimmte Metaboliten gefunden wurden. Dadurch kénnte eine wesent-
liche Aufgabe beim ,,Metabolite Profiling, dem Auffinden von Mustern der Metabolitkon-
zentrationen in groflen Mengen von Daten, weitgehend automatisiert werden [1].

Nachdem die grundlegende Suchfunktionalitit vorhanden ist, soll auf einen der umgesetz-
ten Aspekte niher eingegangen werden. So konnten Moglichkeiten der Datenorganisation
von Spektren untersucht werden, wobei effiziente Ansitze zur Suche, wie die in [3] unter-
suchten Algorithmen, Ansitze zur Speicherung, oder des dhnlichkeitsbasierten Vergleichs
von Spektren [4] miteinander verglichen, eine geeignete Methode ausgewihlt und im Detail
untersucht wird.
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