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•Chemical space of biomolecules

•Integrative analyses of metabolic regulation

Introduction
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Derivatisation + GC/MS

Mass Spectrometry for proteomics and metabolomics

Halket et al. 2005

LC‐qTrap

LTQ‐Orbitrap

GCxGC‐TOF
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Metabolomics

GC/MS based

Small molecules (including derivatisation)

LC/MS based 

Complex molecules
Nucleotides; ATP, ADP, AMP, NADPH, NADH, ...
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Metabolite analyses of BIMSB MO‘s
Nematodes, Planaria, cell cultures

Analysis of HEK293 cell culture
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3200 deconvoluted peaks320 deconvoluted peaks

Analysing biological samples using GCxGC/MS

GC‐mode 1D 2D

number of identified metabolites 42 168

similarity 893 892
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BIMSBBIMSBcalculation of 2D retention index
1. Adaptation of 2D separation 

improved 2D separation   >  Ribose / Ribulose
Maltose / Trehalose

2.   stability of relative retetention  (various modulation times and column length)

Compound x is defined by RI 1D ; RI 2D > function of  
•mass

•polarity
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GCxGC metabolite matrix builder > MetMax

•Calculation of 2D retention index
•Peak alignment – matrix building

•Export of retention information
•Export of isotopomer matrix
•Export of quantitative information

•Library search based on GMD information 
•Platform to enter new compounds to GMD

Further development of GCxGC‐MS

Kempa et al. JBM 2009 

GCxGC -TOF-MS
postprocessing CHROMATOF R

MetMax
(extraction of 1st and 2nd 

RI, mass spectra and 
relative fragment 

intensities, sample versus 
variable alignment)

Data Matrix

sample pattern recognition/marker identification/biological inte rpretation

GMD
metabolite identification

via spectral library 
search 

(metabolite database)

statistical analysis (PCAICA, ANOVA, etc.)
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GCxGC/MS

Protein Descriptions Uniprot
Glyceraldehyde‐3‐phosphate dehydrogenase;32 kDa protein;39 kDa protein;GlyceraldehydP04406;Q
Isoform M2 of Pyruvate kinase isozymes M1/M2;Isoform M1 of Pyruvate kinase isozymes MP14618‐1
Creatine kinase B‐type P12277;A
L‐lactate dehydrogenase B chain;L‐lactate dehydrogenase;15 kDa protein P07195;Q
45 kDa protein;Fructose‐bisphosphate aldolase A P04075;A
ATP synthase subunit beta, mitochondrial precursor;31 kDa protein;Protein;32 kDa proteinP06576;A
Phosphoglycerate kinase 1 P00558;A
Fatty acid synthase;273 kDa protein P49327;Q
Glucose‐6‐phosphate isomerase;Glucose‐6‐phosphate isomerase P06744;Q
Isoform 1 of L‐lactate dehydrogenase A chain;Isoform 2 of L‐lactate dehydrogenase A chai P00338‐1
Isoform 1 of Triosephosphate isomerase;22 kDa protein;Isoform 2 of Triosephosphate isomP60174‐1
ATP synthase subunit alpha, mitochondrial precursor;23 kDa protein P25705;A
Malate dehydrogenase, mitochondrial precursor P40926;A
ATP‐citrate synthase;ATP citrate lyase isoform 2 P53396;Q
Inorganic pyrophosphatase;Pyrophosphatase (Inorganic) 1 Q15181;Q
C‐1‐tetrahydrofolate synthase, cytoplasmic;105 kDa protein P11586
Acetyl‐CoA acetyltransferase, mitochondrial precursor;ACAT1 protein P24752;Q
D‐3‐phosphoglycerate dehydrogenase;Phosphoglycerate dehydrogenase O43175;Q
Adenosylhomocysteinase P23526;A
56 kDa protein;6‐phosphogluconate dehydrogenase, decarboxylating P52209;A
6‐phosphofructokinase type C;Phosphofructokinase, platelet Q01813;Q
Transketolase;Transketolase variant (Fragment);Putative uncharacterized protein DKFZp68P29401;A
Serine hydroxymethyltransferase, mitochondrial precursor;Serine hydroxymethyltransferP34897;Q
Beta‐enolase P13929;Q
Ornithine aminotransferase, mitochondrial precursor P04181;Q
Asparagine synthetase P08243;A
Adenylosuccinate synthetase isozyme 2 P30520;B
Citrate synthase, mitochondrial precursor;48 kDa protein;citrate synthase precursor, isofo O75390;Q
Aconitase 2, mitochondrial;Aconitate hydratase, mitochondrial precursor;Aconitase (FragmA2A274;Q
HMT1 hnRNP methyltransferase‐like 2 isoform 1;HMT1 hnRNP methyltransferase‐like 2 isoQ99873‐1
N(G),N(G)‐dimethylarginine dimethylaminohydrolase 1 O94760;B
Malate dehydrogenase, cytoplasmic P40925
Isoform 1 of Pyruvate dehydrogenase E1 component subunit beta, mitochondrial precursoP11177‐1
Carbonyl reductase [NADPH] 1 P16152
ATP synthase subunit O, mitochondrial precursor;Mitochondrial ATP synthase, O subunit vP48047;Q
Isoform Long of Delta‐1‐pyrroline‐5‐carboxylate synthetase;Isoform Short of Delta‐1‐pyrroP54886‐1
CTP synthase 1 P17812
Creatine kinase, ubiquitous mitochondrial precursor;similar to Creatine kinase, ubiquitou P12532
S‐adenosylmethionine synthetase isoform type‐2 P31153;A
GMP synthase P49915;A
Isoform 1 of Phosphoserine aminotransferase;Isoform 2 of Phosphoserine aminotransferaQ9Y617‐1
Spermidine synthase P19623;B
Long‐chain‐fatty‐acid‐‐CoA ligase 3 O95573;Q
Isoform MBP‐1 of Alpha‐enolase P06733‐2
Glutamate dehydrogenase 1, mitochondrial precursor;GLUD1 protein;Glutamate dehydrogP00367;Q
Delta(3,5)‐Delta(2,4)‐dienoyl‐CoA isomerase, mitochondrial precursor Q13011;A
Glycogen phosphorylase, liver form P06737
Isoform 2 of Ribose‐phosphate pyrophosphokinase 2;Isoform 1 of Ribose‐phosphate pyro P11908‐2
Acetyl‐CoA acetyltransferase, cytosolic Q9BWD1
Phosphoribosylformylglycinamidine synthase O15067;A
Inosine‐5'‐monophosphate dehydrogenase 2;IMP dehydrogenase 2 P12268;Q
Isoform 1 of Mannose‐6‐phosphate isomerase;Isoform 2 of Mannose‐6‐phosphate isomer P34949‐1
Aldehyde dehydrogenase, mitochondrial precursor;Mitochondrial aldehyde dehydrogenaP05091;B
Transaldolase;similar to transaldolase P37837;Q
Succinyl‐CoA:3‐ketoacid‐coenzyme A transferase 1, mitochondrial precursor P55809;A
NAD‐dependent malic enzyme, mitochondrial precursor;ME2 protein P23368;Q
Gamma‐enolase;37 kDa protein P09104;A
Alcohol dehydrogenase P14550;A
Isoform 2 of Cytosolic acyl coenzyme A thioester hydrolase O00154‐2
Dihydrolipoyl dehydrogenase, mitochondrial precursor P09622
Farnesyl diphosphate synthase P14324;Q
Isoform Mitochondrial of Glutathione reductase, mitochondrial precursor;Isoform CytoplaP00390‐1
Isoform 1 of 6‐phosphofructokinase, liver type;6‐phosphofructokinase, liver type (EC 2.7.1P17858‐1
Isoform 1 of Isocitrate dehydrogenase [NAD] subunit alpha, mitochondrial precursor;IsofoP50213‐1
phosphoribosylaminoimidazole carboxylase, phosphoribosylaminoimidazole succinocarboQ68CQ5
Carbonic anhydrase 2 P00918;Q
Mitochondrial PDHA1;Pyruvate dehydrogenase E1 component subunit alpha, testis‐specif P08559;A
Isoform 1 of Adenylosuccinate lyase;Isoform 2 of Adenylosuccinate lyase P30566‐1
Isoform 2 of Hydroxyacyl‐coenzyme A dehydrogenase, mitochondrial precursor;Isoform 1 Q16836‐2
Glycogen phosphorylase, brain form P11216;Q
Transketolase‐like protein 2 Q9H0I9;A
aldehyde dehydrogenase 9A1;4‐trimethylaminobutyraldehyde dehydrogenase P49189
Pyrroline‐5‐carboxylate reductase 2;Uncharacterized protein PYCR2 Q96C36;A
Multisynthetase complex auxiliary component p38 Q13155
ATP synthase subunit delta, mitochondrial precursor P30049;Q
Isocitrate dehydrogenase 3, beta subunit isoform a precursor;Isoform A of Isocitrate dehydO43837‐1
Isoform 1 of Methionine adenosyltransferase 2 subunit beta;Isoform 2 of Methionine ade Q9NZL9‐
Dihydrolipoamide S‐acetyltransferase (E2 component of pyruvate dehydrogenase comple Q16791;Q
Aldehyde dehydrogenase X, mitochondrial precursor P30837
Isoform Long of Glucose‐6‐phosphate 1‐dehydrogenase;glucose‐6‐phosphate dehydrogenP11413‐2
Isoform Mitochondrial of Fumarate hydratase, mitochondrial precursor;Isoform CytoplasmP07954‐1
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 8 P51970;B
3‐hydroxyisobutyrate dehydrogenase, mitochondrial precursor;55 kDa protein P31937;Q
Isoform 1 of GDP‐fucose protein O‐fucosyltransferase 1 precursor;Isoform 2 of GDP‐fucoseQ9H488‐
Estradiol 17‐beta‐dehydrogenase 12;17 kDa protein Q53GQ0;
Aflatoxin B1 aldehyde reductase member 2 O43488
Alpha‐galactosidase A precursor P06280;Q
Beta‐hexosaminidase subunit beta precursor P07686;Q
Isoform 1 of Acylglycerol kinase, mitochondrial precursor Q53H12‐
Sorbitol dehydrogenase;similar to sorbitol dehydrogenase Q00796
Isoform 1 of Acetolactate synthase‐like protein;IlvB (Bacterial acetolactate synthase)‐like A1L0T0‐1
Isocitrate dehydrogenase [NADP] cytoplasmic O75874;Q
Argininosuccinate synthase;Argininosuccinate synthase;Argininosuccinate synthetase 1 P00966;A
Isoform 2 of Inorganic pyrophosphatase 2, mitochondrial precursor;Isoform 1 of Inorganic  Q9H2U2‐
NADP‐dependent malic enzyme P48163;A
Sialic acid synthase Q9NR45
Insulin‐degrading enzyme P14735;Q
Bifunctional methylenetetrahydrofolate dehydrogenase/cyclohydrolase, mitochondrial p P13995;Q
Spermine synthase;Uncharacterized protein SMS P52788;A
Succinate dehydrogenase [ubiquinone] flavoprotein subunit, mitochondrial precursor;57  P31040;A
28 kDa protein;NADH dehydrogenase [ubiquinone] flavoprotein 2, mitochondrial precursoP19404;A
Isocitrate dehydrogenase [NADP], mitochondrial precursor;Isocitrate dehydrogenase P48735;Q
similar to dihydrofolate reductase isoform 2, partial;Dihydrofolate reductase P00374;B
Thymidylate synthase;Thymidylate synthase;21 kDa protein P04818;A
Glycosyltransferase 25 family member 1 precursor Q8NBJ5;Q
NADH dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur protein 8, mitochondrial precursor O00217;Q
insulin‐like growth factor 2 mRNA binding protein 2 isoform a;Insulin‐like growth factor 2  A0A4Z0;Q
Isoform 2 of Fatty aldehyde dehydrogenase;Isoform 1 of Fatty aldehyde dehydrogenase P51648‐2
Quinone oxidoreductase;Uncharacterized protein CRYZ;Uncharacterized protein CRYZ;22 kQ08257;A
Heme oxygenase 2 P30519;Q
Succinate dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur subunit, mitochondrial precursor P21912;Q
Phosphoglycolate phosphatase A6NDG6
succinate‐CoA ligase, GDP‐forming, alpha subunit;Succinyl‐CoA ligase [GDP‐forming] subuA8K4W7;
Proline synthetase co‐transcribed bacterial homolog protein;14 kDa protein O94903;A
Sterol‐4‐alpha‐carboxylate 3‐dehydrogenase, decarboxylating;28 kDa protein Q15738
Uroporphyrinogen decarboxylase;Uroporphyrinogen decarboxylase;Uroporphyrinogen deP06132;A
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 10, mitochondrial precursO95299;A
Ribosome biogenesis protein NSA2 homolog O95478;Q
L‐xylulose reductase;26 kDa protein;26 kDa protein;14 kDa protein Q7Z4W1
Glutamate‐‐cysteine ligase regulatory subunit P48507;A
Phosphoribosyl pyrophosphate synthetase‐associated protein 2;30 kDa protein;27 kDa proO60256
isopentenyl‐diphosphate delta isomerase Q13907
Inositol monophosphatase P29218
dolichyl‐diphosphooligosaccharide‐protein glycosyltransferase precursor P39656;Q
Isoform 1 of Phosphoacetylglucosamine mutase;Isoform 2 of Phosphoacetylglucosamine mO95394‐1
NADH dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur protein 7, mitochondrial precursor;NADH dO75251;Q
Isoform 1 of Enolase‐phosphatase E1;MasA;Isoform 2 of Enolase‐phosphatase E1 Q9UHY7‐
Isoform 1 of Pyridoxal kinase;Isoform 2 of Pyridoxal kinase;Isoform 3 of Pyridoxal kinase;UO00764‐1
Phosphoglucomutase‐2 Q96G03;Q
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 2 O43678
Isoform 1 of Prolyl 4‐hydroxylase subunit alpha‐1 precursor;Isoform 2 of Prolyl 4‐hydroxylaP13674‐1
aldehyde dehydrogenase 5A1 precursor, isoform 1;Succinate‐semialdehyde dehydrogena A8K435;Q
Amylo‐1,6‐glucosidase, 4‐alpha‐glucanotransferase isoform 1 variant (Fragment);Isoform  Q59H92;P
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 9, mitochondrial precursoQ16795;A
N‐acetylglucosamine‐6‐sulfatase precursor P15586;A
Glucosamine 6‐phosphate N‐acetyltransferase Q96EK6
Fructose‐bisphosphate aldolase C;Fructose‐bisphosphate aldolase;16 kDa protein P09972;A
Carnitine O‐palmitoyltransferase 2, mitochondrial precursor P23786;Q
Glutathione synthetase P48637;Q
Succinyl‐CoA ligase [GDP‐forming] beta‐chain, mitochondrial precursor;Putative uncharac Q96I99;Q
Lipoamide acyltransferase component of branched‐chain alpha‐keto acid dehydrogenase  P11182;Q
Isoform 1 of Malonyl CoA‐acyl carrier protein transacylase, mitochondrial precursor Q8IVS2‐1
methylenetetrahydrofolate dehydrogenase (NADP+ dependent) 1‐like;MethylenetetrahyQ2TBF3;Q
Pyruvate dehydrogenase protein X component, mitochondrial precursor O00330
NADH dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur protein 4, mitochondrial precursor O43181
33 kDa protein;Nitrilase homolog 2;16 kDa protein;10 kDa protein Q9NQR4
Isoform 1 of Succinyl‐CoA ligase [ADP‐forming] beta‐chain, mitochondrial precursor;IsoforQ9P2R7‐
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 5;Putative uncharacterizeQ16718;Q
Isoform 3 of Hexokinase‐1;Isoform 1 of Hexokinase‐1;Isoform 2 of Hexokinase‐1;Isoform 4P19367‐3
22 kDa protein;Flavin reductase P30043
3‐mercaptopyruvate sulfurtransferase variant (Fragment);3‐mercaptopyruvate sulfurtransQ59HD5;
Isoform 1 of Glucosamine‐‐fructose‐6‐phosphate aminotransferase [isomerizing] 1;IsoformQ06210‐1
nardilysin (N‐arginine dibasic convertase) isoform a;Isoform 2 of Nardilysin precursor;nardB1AKJ5;Q
NADH dehydrogenase [ubiquinone] 1 alpha subcomplex subunit 4;8 kDa protein O00483;A
Isoform 1 of 3,2‐trans‐enoyl‐CoA isomerase, mitochondrial precursor;Isoform 2 of 3,2‐tranP42126‐1
Hydroxymethylglutaryl‐CoA synthase, cytoplasmic Q01581;Q
NADH dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur protein 2, mitochondrial precursor O75306;Q
Methionine aminopeptidase 2;cDNA FLJ34411 fis, clone HEART2002220, highly similar to MP50579;Q
Isoform 1 of UTP‐‐glucose‐1‐phosphate uridylyltransferase;57 kDa protein;Isoform 2 of UT Q16851‐1
Isoform 1 of 1,2‐dihydroxy‐3‐keto‐5‐methylthiopentene dioxygenase;Isoform 2 of 1,2‐dih Q9BV57‐
hydroxyacyl glutathione hydrolase isoform 1;Hydroxyacylglutathione hydrolase A8K290;Q
Isoform 3 of UDP‐N‐acetylglucosamine‐‐peptide N‐acetylglucosaminyltransferase 110 kDaO15294‐1
Alkyldihydroxyacetonephosphate synthase, peroxisomal precursor O00116;A
Isoform 1 of Ribulose‐phosphate 3‐epimerase;Isoform 2 of Ribulose‐phosphate 3‐epimeraQ96AT9‐1
Glycogen [starch] synthase, muscle;GYS1 protein;18 kDa protein P13807;A
2‐oxoisovalerate dehydrogenase subunit beta, mitochondrial precursor;Branched chain keP21953;Q
Glycerol‐3‐phosphate dehydrogenase 1‐like protein;20 kDa protein Q8N335;A
Beta‐1,3‐glucosyltransferase Q6Y288;A
Glucosamine‐6‐phosphate isomerase P46926;A
Isoform 1 of Glycerol‐3‐phosphate dehydrogenase, mitochondrial precursor;Isoform 2 of GP43304‐1
Dolichyl‐phosphate beta‐glucosyltransferase Q9Y673;Q
Guanidinoacetate N‐methyltransferase Q14353
NADH dehydrogenase [ubiquinone] iron‐sulfur protein 5 O43920;Q
Isoform GAC of Glutaminase kidney isoform, mitochondrial precursor O94925‐3
Isoform 1 of Serine hydroxymethyltransferase, cytosolic;Serine hydroxymethyltransferaseP34896‐1
L‐aminoadipate‐semialdehyde dehydrogenase‐phosphopantetheinyl transferase Q9NRN7
Isocitrate dehydrogenase [NAD] subunit gamma, mitochondrial precursor;isocitrate dehydP51553;O
NADH‐ubiquinone oxidoreductase flavoprotein 3 isoform a precursor Q8WU60
Isovaleryl‐CoA dehydrogenase, mitochondrial precursor;Isovaleryl‐CoA dehydrogenase, mO43577;Q
Isoform 1 of Cystathionine gamma‐lyase;Isoform 2 of Cystathionine gamma‐lyase P32929‐1
Isoform 1 of NADH dehydrogenase [ubiquinone] flavoprotein 1, mitochondrial precursor;I P49821‐1
Acyl‐CoA desaturase;28 kDa protein O00767;Q
Glutamate‐‐cysteine ligase catalytic subunit P48506;Q
7‐dehydrocholesterol reductase Q9UBM7;
Isoform Long of Deoxyhypusine synthase;Isoform Short of Deoxyhypusine synthase;deoxyP49366‐1
Phosphomannomutase 2 O15305;A
Isoform 1 of Hydroxysteroid dehydrogenase‐like protein 2;Isoform 2 of Hydroxysteroid deQ6YN16‐
Very long‐chain acyl‐CoA synthetase;SLC27A2 protein O14975;A
Isoform 2 of Mannose‐1‐phosphate guanyltransferase alpha;Isoform 1 of Mannose‐1‐phosQ96IJ6‐2;
Isoform AGX2 of UDP‐N‐acetylhexosamine pyrophosphorylase;Isoform 3 of UDP‐N‐acetylhQ16222‐1
UDP‐glucose ceramide glucosyltransferase‐like 1 isoform 1;UDP‐glucose:glycoprotein glucA8KAK1;Q
Dolichyl‐diphosphooligosaccharide‐‐protein glycosyltransferase subunit STT3A P46977

LTQ-Orbitrap Velos

LC/qTrap

Metabolic draft network of HEK293 cells

R5P , E4P, X5P, S7P, 

ATP, ADP, AMP

measurement of 100 x n metabolites measurement of 3000 proteinsdraft network of cellular metabolism 
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salt stress
experiment 1: time course 0h – 5d

experiment 2: time course 0h – 5d

metabolite profiling
identification of altered metabolites 

Public micro array data 
cold, salt and osmotic stress
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selected genes were tested 
in both experiments

log2 transformed
z‐transformed

Transformed data

z‐transformed

to analyse metabolic reaction

to compare metabolite levels of exp1 and exp2

to compare metabolites and transcripts

salt stress response of ArabidopsisAnalysis of salt stress response of Arabidopsis
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ABI 1 0,98 0,97 0,96 0,95 0,93 0,93 0,92 0,91 0,91 0,89 0,88 0,87 0,87 0,86 0,86 0,85 0,81 0,80 0,78 0,78 0,74 0,72 0,72 0,68 0,68 -0,01 -0,14 -0,72 -0,75 -0,81 -0,83

RAB 18 0,98 0,96 0,93 0,93 0,91 0,91 0,90 0,92 0,93 0,87 0,89 0,83 0,87 0,84 0,88 0,84 0,79 0,77 0,82 0,75 0,73 0,77 0,67 0,72 0,66 -0,02 -0,18 -0,69 -0,71 -0,76 -0,85

ABI 2 0,97 0,96 0,92 0,97 0,95 0,89 0,95 0,88 0,84 0,91 0,80 0,81 0,89 0,90 0,77 0,79 0,85 0,75 0,73 0,86 0,81 0,69 0,77 0,61 0,68 -0,04 -0,21 -0,78 -0,78 -0,77 -0,85

Phenylalanine 0,96 0,93 0,92 0,92 0,87 0,89 0,88 0,90 0,87 0,84 0,88 0,87 0,81 0,81 0,81 0,74 0,74 0,78 0,70 0,74 0,73 0,63 0,74 0,61 0,67 -0,07 -0,22 -0,83 -0,82 -0,80 -0,79

GABA trans. 2 0,95 0,93 0,97 0,92 0,89 0,89 0,98 0,82 0,83 0,90 0,76 0,82 0,95 0,95 0,78 0,78 0,90 0,68 0,63 0,91 0,82 0,64 0,84 0,55 0,81 0,02 -0,15 -0,75 -0,78 -0,78 -0,82

Maltose 0,93 0,91 0,95 0,87 0,89 0,89 0,89 0,86 0,85 0,83 0,83 0,81 0,83 0,76 0,77 0,80 0,70 0,80 0,78 0,76 0,63 0,67 0,64 0,69 0,50 0,00 -0,23 -0,70 -0,71 -0,68 -0,83

Serine 0,93 0,91 0,89 0,89 0,89 0,89 0,84 0,86 0,90 0,75 0,80 0,96 0,82 0,72 0,82 0,85 0,69 0,88 0,71 0,66 0,58 0,80 0,58 0,69 0,54 0,01 -0,21 -0,66 -0,80 -0,74 -0,85

P5CS 0,92 0,90 0,95 0,88 0,98 0,89 0,84 0,78 0,80 0,93 0,76 0,76 0,97 0,95 0,75 0,74 0,91 0,59 0,60 0,93 0,83 0,60 0,88 0,55 0,82 0,03 -0,15 -0,75 -0,72 -0,77 -0,84

Proline 0,91 0,92 0,88 0,90 0,82 0,86 0,86 0,78 0,95 0,84 0,90 0,78 0,70 0,67 0,89 0,80 0,67 0,78 0,87 0,56 0,64 0,81 0,52 0,83 0,50 0,03 -0,19 -0,72 -0,63 -0,68 -0,88

Raffinose 0,91 0,93 0,84 0,87 0,83 0,85 0,90 0,80 0,95 0,81 0,93 0,81 0,80 0,67 0,98 0,88 0,68 0,77 0,88 0,57 0,56 0,85 0,51 0,90 0,56 0,17 -0,05 -0,58 -0,56 -0,66 -0,9

Invertase 0,89 0,87 0,91 0,84 0,90 0,83 0,75 0,93 0,84 0,81 0,79 0,65 0,88 0,89 0,77 0,76 0,92 0,50 0,69 0,81 0,90 0,65 0,80 0,64 0,76 -0,01 -0,10 -0,75 -0,54 -0,77 -0,88

GOL S2 0,88 0,89 0,80 0,88 0,76 0,83 0,80 0,76 0,90 0,93 0,79 0,73 0,73 0,61 0,92 0,82 0,59 0,74 0,90 0,55 0,55 0,67 0,52 0,84 0,51 0,09 -0,02 -0,62 -0,52 -0,64 -0,79

Glutamate 0,87 0,83 0,81 0,87 0,82 0,81 0,96 0,76 0,78 0,81 0,65 0,73 0,73 0,66 0,73 0,73 0,61 0,83 0,57 0,56 0,52 0,73 0,57 0,55 0,51 -0,12 -0,29 -0,61 -0,79 -0,82 -0,75

Starch synth. 0,87 0,87 0,89 0,81 0,95 0,83 0,82 0,97 0,70 0,80 0,88 0,73 0,73 0,92 0,78 0,78 0,91 0,55 0,58 0,91 0,77 0,61 0,84 0,57 0,85 0,14 -0,02 -0,62 -0,63 -0,71 -0,82

BMY 7 0,86 0,84 0,90 0,81 0,95 0,76 0,72 0,95 0,67 0,67 0,89 0,61 0,66 0,92 0,63 0,65 0,96 0,46 0,47 0,94 0,91 0,53 0,92 0,37 0,90 -0,01 -0,10 -0,70 -0,68 -0,79 -0,72

Galactinol 0,86 0,88 0,77 0,81 0,78 0,77 0,82 0,75 0,89 0,98 0,77 0,92 0,73 0,78 0,63 0,89 0,66 0,70 0,87 0,53 0,50 0,78 0,47 0,91 0,59 0,28 0,10 -0,47 -0,44 -0,59 -0,83

Na 0,85 0,84 0,79 0,74 0,78 0,80 0,85 0,74 0,80 0,88 0,76 0,82 0,73 0,78 0,65 0,89 0,69 0,79 0,85 0,60 0,51 0,76 0,46 0,83 0,53 0,29 0,25 -0,40 -0,44 -0,59 -0,76

BMY8 0,81 0,79 0,85 0,74 0,90 0,70 0,69 0,91 0,67 0,68 0,92 0,59 0,61 0,91 0,96 0,66 0,69 0,39 0,47 0,88 0,92 0,60 0,87 0,44 0,91 0,07 0,02 -0,62 -0,54 -0,78 -0,77

Threonine 0,80 0,77 0,75 0,78 0,68 0,80 0,88 0,59 0,78 0,77 0,50 0,74 0,83 0,55 0,46 0,70 0,79 0,39 0,76 0,45 0,30 0,65 0,30 0,65 0,22 0,08 -0,08 -0,52 -0,73 -0,50 -0,61

AGPase 0,78 0,82 0,73 0,70 0,63 0,78 0,71 0,60 0,87 0,88 0,69 0,90 0,57 0,58 0,47 0,87 0,85 0,47 0,76 0,41 0,41 0,72 0,26 0,91 0,28 0,20 0,08 -0,44 -0,36 -0,41 -0,72

Raffinose synth. 0,78 0,75 0,86 0,74 0,91 0,76 0,66 0,93 0,56 0,57 0,81 0,55 0,56 0,91 0,94 0,53 0,60 0,88 0,45 0,41 0,82 0,36 0,90 0,30 0,83 0,07 -0,05 -0,70 -0,69 -0,61 -0,63

G6P DH 0,74 0,73 0,81 0,73 0,82 0,63 0,58 0,83 0,64 0,56 0,90 0,55 0,52 0,77 0,91 0,50 0,51 0,92 0,30 0,41 0,82 0,49 0,86 0,29 0,80 -0,19 -0,17 -0,78 -0,58 -0,77 -0,71

Tyrosine 0,72 0,77 0,69 0,63 0,64 0,67 0,80 0,60 0,81 0,85 0,65 0,67 0,73 0,61 0,53 0,78 0,76 0,60 0,65 0,72 0,36 0,49 0,32 0,78 0,37 0,11 -0,12 -0,41 -0,44 -0,62 -0,87

GABA trans. 1 0,72 0,67 0,77 0,74 0,84 0,64 0,58 0,88 0,52 0,51 0,80 0,52 0,57 0,84 0,92 0,47 0,46 0,87 0,30 0,26 0,90 0,86 0,32 0,21 0,90 0,03 -0,06 -0,72 -0,63 -0,76 -0,61

Inositol 0,68 0,72 0,61 0,61 0,55 0,69 0,69 0,55 0,83 0,90 0,64 0,84 0,55 0,57 0,37 0,91 0,83 0,44 0,65 0,91 0,30 0,29 0,78 0,21 0,29 0,40 0,17 -0,34 -0,22 -0,36 -0,78

Nitrate reductase 0,68 0,66 0,68 0,67 0,81 0,50 0,54 0,82 0,50 0,56 0,76 0,51 0,51 0,85 0,90 0,59 0,53 0,91 0,22 0,28 0,83 0,80 0,37 0,90 0,29 0,19 0,15 -0,52 -0,47 -0,69 -0,57

Glucose -0,01 -0,02 -0,04 -0,07 0,02 0,00 0,01 0,03 0,03 0,17 -0,01 0,09 -0,12 0,14 -0,01 0,28 0,29 0,07 0,08 0,20 0,07 -0,19 0,11 0,03 0,40 0,19 0,79 0,23 0,22 0,25 -0,05

K -0,14 -0,18 -0,21 -0,22 -0,15 -0,23 -0,21 -0,15 -0,19 -0,05 -0,10 -0,02 -0,29 -0,02 -0,10 0,10 0,25 0,02 -0,08 0,08 -0,05 -0,17 -0,12 -0,06 0,17 0,15 0,79 0,43 0,45 0,22 0,22

Shikimic acid -0,72 -0,69 -0,78 -0,83 -0,75 -0,70 -0,66 -0,75 -0,72 -0,58 -0,75 -0,62 -0,61 -0,62 -0,70 -0,47 -0,40 -0,62 -0,52 -0,44 -0,70 -0,78 -0,41 -0,72 -0,34 -0,52 0,23 0,43 0,81 0,61 0,71

Galactonate -0,75 -0,71 -0,78 -0,82 -0,78 -0,71 -0,80 -0,72 -0,63 -0,56 -0,54 -0,52 -0,79 -0,63 -0,68 -0,44 -0,44 -0,54 -0,73 -0,36 -0,69 -0,58 -0,44 -0,63 -0,22 -0,47 0,22 0,45 0,81 0,59 0,57

GAD2 -0,81 -0,76 -0,77 -0,80 -0,78 -0,68 -0,74 -0,77 -0,68 -0,66 -0,77 -0,64 -0,82 -0,71 -0,79 -0,59 -0,59 -0,78 -0,50 -0,41 -0,61 -0,77 -0,62 -0,76 -0,36 -0,69 0,25 0,22 0,61 0,59 0,68

Starch -0,83 -0,85 -0,85 -0,79 -0,82 -0,83 -0,85 -0,84 -0,88 -0,9 -0,88 -0,79 -0,75 -0,82 -0,72 -0,83 -0,76 -0,77 -0,61 -0,72 -0,63 -0,71 -0,87 -0,61 -0,78 -0,57 -0,05 0,22 0,71 0,57 0,68

Correlation matrix of metabolite and transcript data  
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time shift:   exp. 1 big pots

exp. 2 small pots
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salt at the roots
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gene expression, 
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BIMSBBIMSBData integration

3 data sets from Arabidopsis thaliana in a time course manner
analysed using GC/MS based metabolomics

analyses were performed on metabolite and transcript  level
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pairwise metabolite-metabolite corrrelations (Pearson correlation coefficient)
correlation coefficients <-0.65 (blue) and > 0.65 (red) are indicated

Data integration
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Gluconic acid 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 1 1 0 0 1 1 0 1 0 1 1 0 1 0 0 0 1 1 1 0 0 0 0 0 1 0 0 1

Glutamine 0 0 0 0 0 0 -1 0 -1 1 0 0 0 0 0 0 0 1 1 0 1 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 0 0 0 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 1

Sinapic acid trans 0 0 0 0 0 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 0 1 1 1 1 0 1 0 1 1 1 1 0 1 1 0 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1

Inositol, myo 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 1 1 1 1 1 0 1 1 0 1 0 0 0 0 0 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 1 0 0 0 1 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Tyrosine 1 0 -1 0 0 0 0 0 1 0 1 0 1 1 0 0 1 1 0 1 0 0 0 0 1 1 1 0 0 1 1 -1 1 1 1 1 1 0 1 0 0 0 1 0 1 0 1 -1 1 0 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 0 1

Glutamic acid 0 -1 -1 -1 0 0 -1 0 0 0 0 1 1 1 1 1 0 1 0 0 1 1 0 0 0 0 0 1 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Phenylalanine 0 -1 -1 -1 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 0 0 0 1 1 0 0 1 1 -1 1 1 1 1 1 0 1 0 0 1 1 0 1 1 1 0 0 0 1 1 0 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Raffinose 0 -1 -1 -1 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 0 0 1 1 0 1 1 1 1 0 0 0 1 1 1 0 0 1 1 0 1 0 1 0 1 -1 1 0 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 0 1

Threonine 0 -1 0 -1 -1 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 0 1 0 0 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 1 0 0 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Serine 0 -1 -1 -1 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 -1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 1 0 1 1 1 0 0 0 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Proline 0 -1 -1 -1 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 1 1 0 1 0 1 1 1 0 0 0 1 1 0 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 0 0

Glycine 1 0 -1 0 0 0 0 0 0 0 1 0 1 1 0 0 1 1 1 1 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 -1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 1 0 1 1 1 -1 1 0 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1

Sucrose 0 -1 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 0 0 0 0 0 1 -1 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 0 -1 1 -1 1 1 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 1 1 0 1 1

Fructose 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 0 1 1 0 1 1 1 1 1 1 0 1 0 0 0 1 0 0 0 0 -1 0 0 0 1 0 0 1 0 0 1 1 0 0 1 1 -1 1 -1 1 1 1 0 0 1 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 1 1

Butyric acid, 4-amino0 -1 -1 0 0 0 0 0 0 0 1 0 1 1 0 1 1 1 1 1 0 0 0 0 1 1 0 1 1 0 1 0 0 0 0 0 1 0 0 1 1 0 0 0 0 0 0 -1 1 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 0 1 0 0 1 1

Glucose 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 0 -1 1 1 0 1 1 0 0 1 1 -1 0 0 1 1 1 0 1 0 0 1 1 0 1 1 1 -1 1 -1 1 1 1 0 1 1 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 1 1

Aspartic acid 0 1 0 1 1 0 0 0 0 0 0 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 1 1 1 0 1 1 0 1 0 1 0 0 1 -1 1 0 -1 -1 0 0 -1 0 0 0 0 0 -1 -1 -1 -1 0 -1 -1

Phosphoric acid 0 1 1 1 1 0 0 0 0 0 0 -1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 0 0 0 -1 0 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 0 1 1 0 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 0 1

Glucose-6-phosphate 0 1 0 1 1 0 0 0 0 0 0 -1 -1 -1 -1 -1 0 -1 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 0 0 1 1 -1 1 1 1 -1 1 -1 1 1 1 0 1 1 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 1 1

Shikimic acid 0 1 1 0 0 0 0 0 -1 0 -1 0 -1 -1 -1 -1 -1 -1 0 -1 0 -1 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 1 1 0 1 0 1 1 1 -1 1 0 1 1 1 0 1 1 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 1 1

Fumaric acid 0 0 0 0 0 1 1 1 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1 1 0 1 1 1 0 1 0 1 1 0 1 -1 1 0 0 0 1 0 0 1 0 0 0 0 0 0 -1 0 0 -1 -1

Succinic acid 0 0 -1 0 0 0 1 1 1 -1 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -1 0 1 0 -1 0 -1 0 0 -1 0 0 -1 -1 0 0 -1 1 0 0 1 1 0 0 1 1 0 1 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0

Malic acid 0 0 0 0 0 0 1 1 1 -1 0 0 0 0 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 -1 1 1 1 1 1 0 1 0 1 0 1 0 1 1 1 -1 1 0 1 1 1 0 1 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 0 1 1
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Number of associations between metabolites
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Butyric acid, 4‐amino 7 0 1

Sinapic acid trans 1 1 15

Serine 9 14 13

Proline 12 13 12

Phenylalanine 9 7 12

Raffinose 8 8 13

Threonine 7 14 10

Glycine 6 12 16

Phosphoric acid 8 6 12

Glucose 0 13 11

Glutamine 1 9 12

Malic acid 2 14 15

Aspartic acid 1 6 7

Sucrose 1 10 7

Glucose‐6‐phosphate  4 9 10

Inositol, myo 4 11 8

Tyrosine 4 15 15

Glutamic acid 7 0 12

Shikimic acid 5 1 7

Fructose 4 0 9

Fumaric acid 2 1 2

Succinic acid 1 2 3
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ABI 1 0,98 0,97 0,96 0,95 0,93 0,93 0,92 0,91 0,91 0,89 0,88 0,87 0,87 0,86 0,86 0,85 0,81 0,80 0,78 0,78 0,74 0,72 0,72 0,68 0,68 -0,01 -0,14 -0,72 -0,75 -0,81 -0,83

RAB 18 0,98 0,96 0,93 0,93 0,91 0,91 0,90 0,92 0,93 0,87 0,89 0,83 0,87 0,84 0,88 0,84 0,79 0,77 0,82 0,75 0,73 0,77 0,67 0,72 0,66 -0,02 -0,18 -0,69 -0,71 -0,76 -0,85

ABI 2 0,97 0,96 0,92 0,97 0,95 0,89 0,95 0,88 0,84 0,91 0,80 0,81 0,89 0,90 0,77 0,79 0,85 0,75 0,73 0,86 0,81 0,69 0,77 0,61 0,68 -0,04 -0,21 -0,78 -0,78 -0,77 -0,85

Phenylalanine 0,96 0,93 0,92 0,92 0,87 0,89 0,88 0,90 0,87 0,84 0,88 0,87 0,81 0,81 0,81 0,74 0,74 0,78 0,70 0,74 0,73 0,63 0,74 0,61 0,67 -0,07 -0,22 -0,83 -0,82 -0,80 -0,79

GABA trans. 2 0,95 0,93 0,97 0,92 0,89 0,89 0,98 0,82 0,83 0,90 0,76 0,82 0,95 0,95 0,78 0,78 0,90 0,68 0,63 0,91 0,82 0,64 0,84 0,55 0,81 0,02 -0,15 -0,75 -0,78 -0,78 -0,82

Maltose 0,93 0,91 0,95 0,87 0,89 0,89 0,89 0,86 0,85 0,83 0,83 0,81 0,83 0,76 0,77 0,80 0,70 0,80 0,78 0,76 0,63 0,67 0,64 0,69 0,50 0,00 -0,23 -0,70 -0,71 -0,68 -0,83

Serine 0,93 0,91 0,89 0,89 0,89 0,89 0,84 0,86 0,90 0,75 0,80 0,96 0,82 0,72 0,82 0,85 0,69 0,88 0,71 0,66 0,58 0,80 0,58 0,69 0,54 0,01 -0,21 -0,66 -0,80 -0,74 -0,85

P5CS 0,92 0,90 0,95 0,88 0,98 0,89 0,84 0,78 0,80 0,93 0,76 0,76 0,97 0,95 0,75 0,74 0,91 0,59 0,60 0,93 0,83 0,60 0,88 0,55 0,82 0,03 -0,15 -0,75 -0,72 -0,77 -0,84

Proline 0,91 0,92 0,88 0,90 0,82 0,86 0,86 0,78 0,95 0,84 0,90 0,78 0,70 0,67 0,89 0,80 0,67 0,78 0,87 0,56 0,64 0,81 0,52 0,83 0,50 0,03 -0,19 -0,72 -0,63 -0,68 -0,88

Raffinose 0,91 0,93 0,84 0,87 0,83 0,85 0,90 0,80 0,95 0,81 0,93 0,81 0,80 0,67 0,98 0,88 0,68 0,77 0,88 0,57 0,56 0,85 0,51 0,90 0,56 0,17 -0,05 -0,58 -0,56 -0,66 -0,9

Invertase 0,89 0,87 0,91 0,84 0,90 0,83 0,75 0,93 0,84 0,81 0,79 0,65 0,88 0,89 0,77 0,76 0,92 0,50 0,69 0,81 0,90 0,65 0,80 0,64 0,76 -0,01 -0,10 -0,75 -0,54 -0,77 -0,88

GOL S2 0,88 0,89 0,80 0,88 0,76 0,83 0,80 0,76 0,90 0,93 0,79 0,73 0,73 0,61 0,92 0,82 0,59 0,74 0,90 0,55 0,55 0,67 0,52 0,84 0,51 0,09 -0,02 -0,62 -0,52 -0,64 -0,79

Glutamate 0,87 0,83 0,81 0,87 0,82 0,81 0,96 0,76 0,78 0,81 0,65 0,73 0,73 0,66 0,73 0,73 0,61 0,83 0,57 0,56 0,52 0,73 0,57 0,55 0,51 -0,12 -0,29 -0,61 -0,79 -0,82 -0,75

Starch synth. 0,87 0,87 0,89 0,81 0,95 0,83 0,82 0,97 0,70 0,80 0,88 0,73 0,73 0,92 0,78 0,78 0,91 0,55 0,58 0,91 0,77 0,61 0,84 0,57 0,85 0,14 -0,02 -0,62 -0,63 -0,71 -0,82

BMY 7 0,86 0,84 0,90 0,81 0,95 0,76 0,72 0,95 0,67 0,67 0,89 0,61 0,66 0,92 0,63 0,65 0,96 0,46 0,47 0,94 0,91 0,53 0,92 0,37 0,90 -0,01 -0,10 -0,70 -0,68 -0,79 -0,72

Galactinol 0,86 0,88 0,77 0,81 0,78 0,77 0,82 0,75 0,89 0,98 0,77 0,92 0,73 0,78 0,63 0,89 0,66 0,70 0,87 0,53 0,50 0,78 0,47 0,91 0,59 0,28 0,10 -0,47 -0,44 -0,59 -0,83

Na 0,85 0,84 0,79 0,74 0,78 0,80 0,85 0,74 0,80 0,88 0,76 0,82 0,73 0,78 0,65 0,89 0,69 0,79 0,85 0,60 0,51 0,76 0,46 0,83 0,53 0,29 0,25 -0,40 -0,44 -0,59 -0,76

BMY8 0,81 0,79 0,85 0,74 0,90 0,70 0,69 0,91 0,67 0,68 0,92 0,59 0,61 0,91 0,96 0,66 0,69 0,39 0,47 0,88 0,92 0,60 0,87 0,44 0,91 0,07 0,02 -0,62 -0,54 -0,78 -0,77

Threonine 0,80 0,77 0,75 0,78 0,68 0,80 0,88 0,59 0,78 0,77 0,50 0,74 0,83 0,55 0,46 0,70 0,79 0,39 0,76 0,45 0,30 0,65 0,30 0,65 0,22 0,08 -0,08 -0,52 -0,73 -0,50 -0,61

AGPase 0,78 0,82 0,73 0,70 0,63 0,78 0,71 0,60 0,87 0,88 0,69 0,90 0,57 0,58 0,47 0,87 0,85 0,47 0,76 0,41 0,41 0,72 0,26 0,91 0,28 0,20 0,08 -0,44 -0,36 -0,41 -0,72

Raffinose synth. 0,78 0,75 0,86 0,74 0,91 0,76 0,66 0,93 0,56 0,57 0,81 0,55 0,56 0,91 0,94 0,53 0,60 0,88 0,45 0,41 0,82 0,36 0,90 0,30 0,83 0,07 -0,05 -0,70 -0,69 -0,61 -0,63

G6P DH 0,74 0,73 0,81 0,73 0,82 0,63 0,58 0,83 0,64 0,56 0,90 0,55 0,52 0,77 0,91 0,50 0,51 0,92 0,30 0,41 0,82 0,49 0,86 0,29 0,80 -0,19 -0,17 -0,78 -0,58 -0,77 -0,71

Tyrosine 0,72 0,77 0,69 0,63 0,64 0,67 0,80 0,60 0,81 0,85 0,65 0,67 0,73 0,61 0,53 0,78 0,76 0,60 0,65 0,72 0,36 0,49 0,32 0,78 0,37 0,11 -0,12 -0,41 -0,44 -0,62 -0,87

GABA trans. 1 0,72 0,67 0,77 0,74 0,84 0,64 0,58 0,88 0,52 0,51 0,80 0,52 0,57 0,84 0,92 0,47 0,46 0,87 0,30 0,26 0,90 0,86 0,32 0,21 0,90 0,03 -0,06 -0,72 -0,63 -0,76 -0,61

Inositol 0,68 0,72 0,61 0,61 0,55 0,69 0,69 0,55 0,83 0,90 0,64 0,84 0,55 0,57 0,37 0,91 0,83 0,44 0,65 0,91 0,30 0,29 0,78 0,21 0,29 0,40 0,17 -0,34 -0,22 -0,36 -0,78

Nitrate reductase 0,68 0,66 0,68 0,67 0,81 0,50 0,54 0,82 0,50 0,56 0,76 0,51 0,51 0,85 0,90 0,59 0,53 0,91 0,22 0,28 0,83 0,80 0,37 0,90 0,29 0,19 0,15 -0,52 -0,47 -0,69 -0,57

Glucose -0,01 -0,02 -0,04 -0,07 0,02 0,00 0,01 0,03 0,03 0,17 -0,01 0,09 -0,12 0,14 -0,01 0,28 0,29 0,07 0,08 0,20 0,07 -0,19 0,11 0,03 0,40 0,19 0,79 0,23 0,22 0,25 -0,05

K -0,14 -0,18 -0,21 -0,22 -0,15 -0,23 -0,21 -0,15 -0,19 -0,05 -0,10 -0,02 -0,29 -0,02 -0,10 0,10 0,25 0,02 -0,08 0,08 -0,05 -0,17 -0,12 -0,06 0,17 0,15 0,79 0,43 0,45 0,22 0,22

Shikimic acid -0,72 -0,69 -0,78 -0,83 -0,75 -0,70 -0,66 -0,75 -0,72 -0,58 -0,75 -0,62 -0,61 -0,62 -0,70 -0,47 -0,40 -0,62 -0,52 -0,44 -0,70 -0,78 -0,41 -0,72 -0,34 -0,52 0,23 0,43 0,81 0,61 0,71

Galactonate -0,75 -0,71 -0,78 -0,82 -0,78 -0,71 -0,80 -0,72 -0,63 -0,56 -0,54 -0,52 -0,79 -0,63 -0,68 -0,44 -0,44 -0,54 -0,73 -0,36 -0,69 -0,58 -0,44 -0,63 -0,22 -0,47 0,22 0,45 0,81 0,59 0,57

GAD2 -0,81 -0,76 -0,77 -0,80 -0,78 -0,68 -0,74 -0,77 -0,68 -0,66 -0,77 -0,64 -0,82 -0,71 -0,79 -0,59 -0,59 -0,78 -0,50 -0,41 -0,61 -0,77 -0,62 -0,76 -0,36 -0,69 0,25 0,22 0,61 0,59 0,68

Starch -0,83 -0,85 -0,85 -0,79 -0,82 -0,83 -0,85 -0,84 -0,88 -0,9 -0,88 -0,79 -0,75 -0,82 -0,72 -0,83 -0,76 -0,77 -0,61 -0,72 -0,63 -0,71 -0,87 -0,61 -0,78 -0,57 -0,05 0,22 0,71 0,57 0,68

Correlation matrix of metabolite and transcript data  
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Genes  involved  in carbohydrate metabolism negatively co‐regulated  to G6P upon salt 
stress display a different behavior during extended night.

starch
AGPase1 BMY 7 GolS
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‐‐
‐

Raffinose
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+

Raffinose
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diurnal rythm

Comparative view on metabolite transcript correlations 



BIMSBBIMSB The Berlin Institute for Medical Systems BiologyThe Berlin Institute for Medical Systems Biology
at the Max Delbrat the Max Delbrüück Center for Molecular Medicine (MDC) Berlinck Center for Molecular Medicine (MDC) Berlin--BuchBuch

BIMSBBIMSB

AGPase1; BMY7 and GolS contain multiple copies of  the promotor element  (ARE),  the activity of 
the  ABA  responsive  element  binding  factor  (AREB)  over‐writes  the  normal  (diurnal)  transcript 
behaviour upon salt stress (ABA induction). 

conditional metabolite transcript associations

AREB active

AGPase1 BMY 7 GolS

‐‐
‐

AGPase1 BMY 7 GolS

+/-‐
+

salt stress

diurnal rythm

AREB inactive
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BIMSBBIMSBICA of metabolite data from salt and ABA treated plants 
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BIMSBBIMSBOverview

salt ABA
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BIMSBBIMSBGene activation

DNA level

Transcript level

Protein Level

euchromatin active  heterochromatin inactive

Metabolite level starch

Glucose

active

inactive

degradation

transcription

translation

processing degradation

OPP / carbon flux

AREB

Salt specific signal
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integrative analyses   - bioinformatics core @ BIMSB

Cells Organs Organisms

Metabolites

computational biology @ BIMSB

TranscriptsProteins



BIMSBBIMSB The Berlin Institute for Medical Systems BiologyThe Berlin Institute for Medical Systems Biology
at the Max Delbrat the Max Delbrüück Center for Molecular Medicine (MDC) Berlinck Center for Molecular Medicine (MDC) Berlin--BuchBuch

BIMSBBIMSBData integration – BIMSB database
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Current research in the integrative metabolomics and proteomics group at BIMSB:

•We are running integrative analyses on proteomic and metabolomic (transcriptomic) level to 
understand metabolic regulation in cancer cells, during development and differentiation. 

•We are running these projects in a cooperative way including several groups at BIMSB and MDC. 
Furthermore we are supporting projects of BIMSB and MDC groups with the cutting edge 
technologies which were established in our group.

Scientific members of the group:

Guido Mastrobouni
Gerd Anders
Matthias Pietzke
Christin Hess
Susann Mudrich
Markus Wenzel
Julia Diesbach


