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Fokus der AG NW: Bioinformatorische Unterstützung der 
Wissensgenerierung in den Lebenswissenschaften

Speicherung 
Hochdurchsatzdaten
-omics: Files, öffentl. DB
Metabolomics: DBE
Transkriptomics: Flarex

(AG BI)
biologisches Phänomen

Modellrepräsentation und Simulationsunterstützung
Netzwerke: MetaCrop/MetAll (mit AG BI, PDW)
Simulationsunterstützung: SyBME

Strukturelle Netzwerkanalyse
Motive, Zentralitäten, 
Vergleiche, Visualisierung:
MAVisto, CentiBiN, WiDa

Auswertung Daten im 
Netzwerkkontext
VANTED (dieser Vortrag)
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Motivation
Massiv-parallele Meßtechniken generieren 
eine steigende Anzahl an Meßwerten

Dadurch wird eine Top-Down Sicht auf die 
Biochemie eines Organismus möglich (
Systembiologie)

Damit steigt der Arbeitsaufwand für die 
Datenanalyse

Softwarewerkzeuge müssen evaluiert, 
angepasst oder neu entwickelt werden

Ziele

Darstellung von großen Datenmengen in 
einer leicht verständlichen und 
übersichtlichen Form

Berücksichtigung von relevanten 
Netzwerken

Schnelle Datenevaluierung mit Hilfe von 
statistischen Tests und Daten-Clustering



Experimentelle Daten
Datenbanken

DBE

FLAREX

…

Excel / CSV Dateien

VANTED Eingabe-Datei
(Metabolit-, Proteomics- und 
Expressionsdaten)

J-Express Dateien 
(Expressionsdaten)

Programmerweiterungen

Script API: Java/Ruby 
Quelltext

VANTED
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Measurement 
values

List of analysed 
plants / genotypes

General information 
about the experiment
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Netzwerk-Daten
Datenbanken

MetaCrop (SBML Export)

KEGG Pathway

Referenz-Pathway/Organismus-
spezifisch

Bottom-Up

Top-Down

Super-Pathway

Gene Ontology

Vollständige GO Hierarchie

Relevanter Teilbereich

Dateien
(GML, Pajek-.NET, SBML)

VANTED
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KEGG Pathway Overview
(each node represents a pathway, 

connectivity as defined by the 
KEGG SOAP API)
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Datenbanken

MetaCrop (SBML Export)

KEGG Pathway
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10980 Edges,
8026 Nodes 

(3003 compounds)



Netzwerk-Daten
Datenbanken

MetaCrop (SBML Export)

KEGG Pathway

Reference-Pathway/Organismus-
spezifisch

Bottom-Up

Top-Down

Super-Pathway

Gene Ontology

Vollständige GO Hierarchie

Relevanter Teilbereich

Dateien
(GML, Pajek-.NET, SBML)

Visualisation of gene expression time 
series data and corresponding gene 

ontology data



Datenanalyse: Visualisierung
Graph layout Algorithmen

Chart-Techniken

Daten-Mapping, Netzwerk-integrierte
Sicht von experimentellen Daten

Zeit-Serien Daten

Linien Diagramme (1)

Daten ohne Zeitbezug

Balken Diagramme (2)

Kreis Diagramme (3)

Verhältnis Sicht (4)

Filter Operationen

Darstellung/Analyse eines Teils der Daten 
(bestimmte Zeitpunkte oder Linien) 

Kombination von Daten verschiedener 
“–omics” Bereiche
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Datenanalyse: Visualisierung
Graph layout Algorithmen

Chart-Techniken

Daten-Mapping, Netzwerk-integrierte
Sicht von experimentellen Daten

Zeit-Serien Daten

Linien Diagramme (1)

Daten ohne Zeitbezug

Balken Diagramme (2)

Kreis Diagramme (3)

Verhältnis Sicht (4)

Filter Operationen

Darstellung/Analyse eines Teils der Daten 
(bestimmte Zeitpunkte oder Linien) 

Kombination von Daten 
verschiedener “–omics” Bereiche

Compound / Enzyme information, mapped 
onto a KEGG pathway



Datenanalyse: Statistik
Prüfung auf Normalverteilung

David-Schnelltest

Chi-Quadrat Test

Erkennung/Entfernung von Ausreißern

Grubbs Test

Erkennung von signifikanten 
Mittelwert-Unterschieden

t-Test (2 Varianten)

U-Test (Rang-Summen-Test)

Korrelationsanalyse

Korrelation von Zeitserien-Profilen

Korrelation von Proben (Replikate)
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Prüfung auf Normalverteilung

David-Schnelltest

Chi-Quadrat Test

Erkennung/Entfernung von Ausreißern

Grubbs Test

Erkennung von signifikanten 
Mittelwert-Unterschieden
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U-Test (Rang-Summen-Test)
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Korrelation von Zeitserien-Profilen

Korrelation von Proben (Replikate) Scatter Matrix
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Datenanalyse: Daten-Clustering
Integierter Self-
Organizing Map
(SOM) Algorithmus

Erkennung 
typischer 
Datenprofile, z.B. 
up-Regulation

Verbindung zu 
externen Daten-
Gruppierungs-
ansätzen



Datenexport
Bild-Dateien

JPG, PNG, PDF, SVG

Druck

Netzwerk-Dateien

GML, Wilmascope-.XWG, DOT



Zusammenfassung
VANTED hilft bei Analyse und Visualisierung von Metabolit-, 
Proteomics- und Transcriptomics-Daten im Kontext relevanter 
Netzwerke

VANTED wird innerhalb und außerhalb des IPK verwandt

Weitere Informationen sind unter
http://vanted.ipk-gatersleben.de
verfügbar

Bei Interesse Demo möglich
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