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DOMAINE D'APPLICATION

La metabolomique o Agriculture / Environnement

Biotechnologie

Méedecine personnalisée
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POTENTIEL DE REUTILISATION
When taking charge of the project

Technology description
(data production and processing)
« Infrastructure nationale de llE e B'O'Og'lca'
métabolomique et fluxomique el e ) Sam,pt,e
L s escription
créée en 2013 provisions P
* Infrastructure distribuée en France
sur 6 noceuds Metabolomics Analytical
2 2 variable protocol
. A’naly§es a grandg ephelle et description description
répartie sur le territoire
A project-scale map of metadata to improve future data :
management M.Petera et al. Results reporting Metabolite
https://hal.inrae.fr/hal-03776494/document identification
Post- During the
INRAG analysis analysis
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DESCRIPTION GENERALE

Metasaurus : modele de connaissance
(ontologie) adapté aux études
métabolomiques qui s’appuie sur des
ontologies, thésaurus et vocabulaires
contrdlés publiés ;
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Design experiment

Sample preparation

Direct infusion / chromatography

Mass spectrometry
Data acquisition
Data processing

Analysis and interpretation




METHODOLOGIE DE CONSTRUCTION (1/3)

— Réseaux d'ingénierie INRAE DipSO /
Ing. Connaissance / Ing . du domaine
d’application

— On s’appuie sur le modéle européen
développé par 'EBI : ISA Model (2008)

/ LinkedISA (2013) ainsi que les
modeles définis par 'OBO foundry

— Mapping des données a notre
disposition avec les vocabulaires
existants en utilisant les outils a notre
disposition (OLS, Agroportal)
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investigation

isa sss
investigation

high level concept to link
related studies

study
the central unit, containing
information on the subject
under study, its characteristics
and any treatments applied.

a study has associated assays

assay
test performed either on
material taken from the
subject or on the whole initial
subject, which produce
qualitative or quantitative
measurements (data) )

pointers to data file
names/location

external files in
cel native or other for-
mats a

data data

https://isa-tools.org/format/specification.html




METHODOLOGIE DE CONSTRUCTION (2/3)
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MetabolLights is a database for
Metabolomics experiments and
derived information. The database
IS cross-species, cross-technique
and covers metabolite structures
and their reference spectra as well
as their biological roles, locations
and concentrations, and
experimental data from metabolic
experiments.
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Metabolights

@ Users browse investigations, query and
view experimental metadata, and access
associated data files via the web application
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METHODOLOGIE DE CONSTRUCTION (3/3)
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MOYEN D'ACCES / CONCLUSION

Ce qui a été réalisé :

Réalisation d'un mapping qui a permis :
— de valider le modéle ISAtab
— d’initier une liste de vocabulaires contrélés potentiellement utilisables par la communauté

Ce qui reste a faire :
Etendre et fixer la liste de vocabulaires contrélés en utilisant des données expérimentales provenant de

diverses expériences en chromatographie liquide (LC), chromatographie gazeuse (GC) et résonance
magnétique nucléaire (RMN).

Valider cette liste en la comparant avec les résultats déja obtenus dans le cadre du projet PeakForest

PEAK
FOREST

SR— Y Y

L Wy

Ce travail est visible uniqguement par le groupe projet (documentation NextCloud, tableau de bord KLAXOON)
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