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Motivation

O Massiv-parallele MeBtechniken generieren
eine steigende Anzahl an MeBwerten

» Dadurch wird eine Top-Down Sicht auf die
Biochemie eines Organismus madglich (=2
Systembiologie)

0 Damit steigt der Arbeitsaufwand fur die
Datenanalyse

» Softwarewerkzeuge miussen evaluiert,
angepasst oder neu entwickelt werden

o Ziele

Darstellung von groBen Datenmengen in
einer leicht verstandlichen und
ubersichtlichen Form

Berilicksichtigung von relevanten
Netzwerken

Schnelle Datenevaluierung mit Hilfe von
statistischen Tests und Daten-Clustering
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= VANTED Eingabe-Datei
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Expressionsdaten)
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(Expressionsdaten)

Programmerweiterungen

= Script API: Java/Ruby
Quelltext

W/

LILILILAL S

m
a

ArrayExpress (EBI) —— |

|

%

=
[n]
3
m
-]
@

=

n

@

3]
>
\“’
@

TIGR SGDB ?
areybase

=
m

finished
in progress

planned

-

Metabolome Mart

finished
in progress
planned

=

Transcriptome Mart




Experimentelle Daten

o Datenbanken

= DBE
» FLAREX
...

o Excel / CSV Dateien

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

= J-Express Dateien
(Expressionsdaten)

O Programmerweiterungen

= Script API: Java/Ruby
Quelltext

Experiment - -

Start of Experiment (Dats) 06,03 2004 General information

Remark il about the experiment

Experiment Mame (D) GPTas-Transgens urnbers as 1,2, 3, .

** These cells must corelate to the numbers in”?
- The Experiment Mame must be unique in the wt

Coordinator
Sequence-Name”

Hardy Rolletschek

Plants/Genotypes** 1 2 3 4

Species ‘icia narbonensis Yicia narbonensis Vicia narbonensis ‘icia narhanensis

Warigty™

Genatype wild type GPTas9 GPTas1d  GPTasX

Growth conditions®

Treatment* \

List of analysed
Measurements plants / genotypes Asp Gl
Meas.-Tool* HPLC HPLC
Plant/Genotype™ Replicate # Time* Unit (Time)* Unit  Detector responsestector respans

1 1 411704652 B,167654335
1 2 425785168 B 447092125
1 3 1805929642 4 BG970360
1 4 332600366 438816314
| 5 4322790612 5194324773

Measurement
values




Experimentelle Daten

0o Datenbanken
= DBE
» FLAREX

o Excel / CSV Dateien

= VANTED Eingabe-Datei
(Metabolit-, Proteomics- und

Expressionsdaten) A B
S 02 -C ilenssas
= J-Express Dateier—2— o:-r o5z

(Expressionsdaten)

O Programmerweiterungen

= Script API: Java/Ruby
Quelltext

C E

gi|L5E66702Hipid metabolist  HYOSHL
gi|32483290*lipid metabolise  HF12NO7
gi|21742781[eHipid metaboliss  HFOZHOE



Netzwerk-Daten

finished
in progress

planned

0 Datenbanken

= MetaCrop (SBML Export)

= KEGG Pathway
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Bottom-Up j A,ac,,c/

Top-Down
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o Gene Ontology
= Vollstandige GO Hierarchie

= Relevanter Teilbereich

O Dateien
(GML, Pajek-.NET, SBML)




Netzwerk-Daten

o0 Datenbanken
= MetaCrop (SBML Export)
= KEGG Pathway

o Referenz-Pathway/Organismus-
spezifisch

o Bottom-Up

o Top-Down

o Super-Pathway

o Gene Ontology

= Vollstandige GO Hierarchi

= Relevanter Teilbereich

0o Dateien ] - -7
(GML, Pajek-.NET, SBML) -
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Bottom-Up =
Top-Down
Super-Pathway
o Gene Ontology
= Vollstandige GO Hierarchie

= Relevanter Teilbereich

KEGG Pathway Overview m

O Dateien (each node represents a pathway, [~
connectivity as defined by the
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Netzwerk-Daten

0 Datenbanken

= MetaCrop (SBML Export)
= KEGG Pathway .
o Reference-Pathway/Organismus- *}

spezifisch

o Bottom-Up

o Top-Down

o Super-Pathway

O Gene Ontology
= Vollstandige GO Hierarchie

= Relevanter Teilbereich

O Dateien SN T ———
(GML, Pajek-.NET, SBML) 8026 Nodes

(3003 compounds)




Netzwerk-Daten

0o Datenbanken

= MetaCrop (SBML Export)
= KEGG Pathway (R [motecvar uncion] (el component]

Reference-Pathway/Organismus- T ?!?‘V‘Ti{f =3
spezifisch

Botto m - U p response to abiotic oxidoreductase | transferase | hydrolase transcription factor

stimulus activity act ivity activity complex

Top-Down
Super-Pathway

 G0:0000252 (‘O 0047522 (’O 0047250 ~C0:0047278 .IGO:OOOOM&
O Gene Ontology . j(\ \‘L
= Vollstandige GO Hierarchie e o Gl B R Y

Visualisation of gene expression time

= Relevanter Teilbereich series data and corresponding gene
ontology data

O Dateien
(GML, Pajek-.NET, SBML)




Datenanalyse: Visualisierung

o Graph layout Algorithmen
o 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)
Verhaltnis Sicht (4)

m Filter Operationen

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

o Kombination von Daten verschiedener
“—omics” Bereiche




CENESIS

Datenanalyse: Visualisierung

o Graph layout Algorithmen

o Chart-Techniken

= Daten-Mapping, Netzwerk-integrierte
Sicht von experimentellen Daten

m Zeit-Serien Daten
Linien Diagramme (1)

= Daten ohne Zeitbezug

Balken Diagramme (2) ‘H e s :|

: e — vate 1.1.1.271
Kreis Diagramme (3) MGy SRL LR i sl -—::1 B L

! Thiamin diphosphate )

Verhaéltnis Sicht (4) : Q :

i I I

m Filter Operationen Eii“ 1
i

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

o Kombination von Daten verschiedener
“—omics” Bereiche




Datenanalyse: Visualisierung

o Graph layout Algorithmen

AGPC lAGPP
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o Chart-Techniken AN E A
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= Daten-Mapping, Netzwerk-integrierte Sicht A \ :
von experimentellen Daten i ho2
= Zeit-Serien Daten (1)
Linien Diagramme (1)
ATP/ADP [ DiT2
= Daten ohne Zeitbezug l.
Balken Diagramme (2) Gm
Kreis Diagramme (3) Bm l'
Verhiltnis Sicht (4) |
= Filter Operationen II l.
Darstellung/Analyse eines Teils der Daten *’PT,; P”“
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Datenanalyse: Visualisierung

o Graph layout Algorithmen

elIquse

o Chart-Techniken

1.17.1.1 » O

= Daten-Mapping, Netzwerk-integrierte
CDP-4-dehydro-

Sicht von experimentellen Daten 6-dloony-D-slucose CDF’@—“C“SE// YEE

m Zeit-Serien Daten

Linien Diagramme (1)

= Daten ohne Zeitbezug

Balken Diagramme (2)

Kreis Diagramme (3) sha-D-Glucose 2.7.1.2

Verhaltnis Sicht (4) ¥

= Filter Operationen =@

. . beta-D-Fructose 6-ohosohate
Darstellung/Analyse eines Teils der Daten

immte Zei nk r Linien Compound / Enzyme information, mapped
(best te Zeitpunkte ode en) onto a KEGG pathway

o Kombination von Daten
verschiedener “"-omics” Bereiche




Datenanalyse: Statistik

o Prifung auf Normalverteilung
v David-Schnelltest

1 Chi-Quadrat Test

o Erkennung/Entfernung von Ausreif3ern

v Grubbs Test

o Erkennung von signifikanten
Mittelwert-Unterschieden

v t-Test (2 Varianten)

v U-Test (Rang-Summen-Test)

o Korrelationsanalyse
v1  Korrelation von Zeitserien-Profilen

v Korrelation von Proben (Replikate)




Datenanalyse: Statistik
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Datenanalyse: Statistik

o Prifung auf Normalverteilung
v David-Schnelltest

1 Chi-Quadrat Test

o Erkennung/Entfernung von Ausreif3ern

v Grubbs Test

o Erkennung von signifikanten
Mittelwert-Unterschieden

v t-Test (2 Varianten)

v U-Test (Rang-Summen-Test)

o Korrelationsanalyse

v Korrelation von Zeitserien-Profilen

v Korrelation von Proben (Replikate) F /

Korrelationsnetzwerk




Datenanalyse: Daten-Clustering
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Datenexport

O Bild-Dateien

= JPG, PNG, PDF, SVG
0o Druck

0 Netzwerk-Dateien

= GML, Wilmascope-.XWG, DOT




Zusammenfassung

o VANTED hilft bei Analyse und Visualisierung von Metabolit-,

Proteomics- und Transcriptomics-Daten im Kontext relevanter
Netzwerke

0o VANTED wird innerhalb und auBBerhalb des IPK verwandt

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

O Bei Interesse Demo moglich
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