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ゲノム情報と化学情報の融合に向けたケミカル－ゲノム統合ネット
ワークの構築
●奥野　恭史　

京都大学大学院薬学研究科

〈研究の目的と進め方〉
今日私たちが目にする網羅的生物学研究はとかく遺伝

子・タンパク質を中心に考えられがちであり、生体関連
化学物質を網羅的に扱ったバイオインフォマティクス研
究は未だ皆無に等しい。そこで本研究は、現在増加しつ
づける遺伝子やタンパク質の情報と化学物質情報とをゲ
ノムスケールで結びつけるためのバイオインフォマティ
クスとケモインフォマティクスの融合手法の開発と実装
を目的としている。本研究の成果は、今日までに集積さ
れてきたゲノム研究情報の創薬研究への展開に必要不可
欠な知見を提供するものと考えられる。

〈研究開始時の研究計画〉
化合物と遺伝子（タンパク質）からなるケミカル－ゲ

ノムネットワークを構築し、機械学習を用いた化学物
質－遺伝子相関、および化学物質－化学物質活性相関の
予測アルゴリズムの開発を行う。

〈研究期間の成果〉
文献情報を利用した、ケミカル－ゲノムネットワーク

の推定に成功した。また、化学情報とゲノム情報を融合
したマイニングアルゴリズムの開発とその応用としての
薬理ゲノミクス解析において成果リスト記載の成果を得
た。

〈国内外での成果の位置づけ〉
ご く 最 近 米 国 NIHに お い て Chemical Genomics

Networkプロジェクトが開始され、PubChemというケモ
ゲノミクスデータベースの構築計画が公表された。本研
究は、この米国の計画に先駆けたものでもあり、我が国
独自のケミカルゲノミクス研究への進展が多いに期待で
きる。

〈達成できなかったこと、予想外の困難、その理由〉
本研究で構築したケミカル－ゲノムネットワークにつ

いて、薬物相互作用の検証実験は行っていない。研究費
用の問題から、ウェット実験による検証が課題である。

〈今後の課題〉
本研究において開発し予測した結果をウェット実験に

おいて早期に検証し、ネットワークモデルのさらなる精
密化が今後の課題である。
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