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計画研究：生命システム情報

生体メカニズムの物質変換構造を明らかにするための相互作用
マップ
●有田 正規
東京大学大学院新領域創成科学研究科、慶應義塾大学 先端生命科学研究所、理化学研究所 植物科学研究センター

＜研究の目的と進め方＞
代謝ネットワークにおける任意の炭素 ( 窒素 ) 原子をトレース

でき ､ また部分ネットワーク全体の物質収支を自在に閲覧できる
ソフトウェアを作成する。同様に、インタラクティブなシグナル
伝達のマップを作成する。ただし代謝マップと密接に関連する、
生命維持機能に必要な部分を中心に扱う。マップはグラフとして
取り扱い ､ これらをネットワーク越しに交換、検索 ､ また重ね合
わせる技術を開発する。以上のデータおよび技術を組み合わせ ､
生命に必要な物質の最小セットと生化学機能を構成的に定義す
る。

＜ 2008 年度の研究の当初計画＞
代謝マップや植物二次代謝情報のMeidiaWikiへの移行

MediaWiki と呼ばれる Wiki 形式のシステムに全データを移行
する作業を実施する。代謝物のマススペクトル情報や、他のデー
タベースへのリンク等、全て Wiki 形式で管理する体制を完成さ
せる。
脂質代謝物、基礎代謝物とのデータ統合

フラボノイド同様に、日本脂質生化学会が公式データベースと
して運営する LipidBank の脂質分子情報 , これまで研究代表者が
蓄積してきた基礎代謝物およそ 2000 個の情報、を全て Wiki で管
理する体制を完成させる。
糖鎖構造レイアウトアルゴリズムの開発

糖の構造レイアウトアルゴリズムの開発を行う。
シグナル伝達系の要素をマップに統合

脂 質 メ デ ィ エ ー タ に 関 わ る シ グ ナ ル 伝 達 系 の マ ッ プ を
MediaWiki 上で取り扱うことを目標にする。
バングラデシュの薬用植物に含まれるフラボノイド他、二次代謝
物の解析

バングラデシュに自生し民間医療に使われてきた薬用植物の解
析を行なう。バングラデシュで植物調査を実施する Mohammed 
Rahmatullah 教授を招聘し、富山大学と共同でフラボノイド等の
有効成分の解析をおこなう。

＜ 2008 年度の成果＞
代謝情報の MediaWiki への移行

フラボノイド 6900 分子を扱う MediaWiki 用のテンプレートを
用意し、フラボノイドビューワの分子情報全てを移行した。また
新しく分子量、分子名、著者にもとづく索引、統計情報のページ
を Wiki 上に作成した。統計情報や索引は通常の Wiki ページ内で
は作成できない内容にあたる。これらの作成法や新規性は成果公
表リストの文献 1,3 に記述した。同様に、基礎代謝物 1850 分子
も階層分類に基づいて MediaWiki に移行した。
脂質代謝物、基礎代謝物とのデータ統合

基礎代謝物はフラボノイドと同じ http://metabolomics.jp/ 上に
整理したが、脂質は日本脂質生化学会との連携を考慮して http://
lipidbank.jp/wiki/ 上に MediaWiki をインストールして整理して
いる。現在、中・長鎖脂肪酸の分類を終え、グリセロ脂質とスフィ
ンゴ脂質の階層分類を日本脂質生化学会員と協力して作成中であ
る。これらのカテゴリーには糖脂質も含まれるが糖鎖のレイアウ
トアルゴリズムは作成することができなかった。またシグナル伝
達経路も今年度は実現できていない。
バングラデシュの薬用植物の解析

Mohammed Rahmatullah 教授夫妻を招聘し、バングラデシュの
薬用植物解析する手順を整えた。現在植物サンプルの試料提供手
続き（マテリアルトランスファー）を完了させ、富山大学の小松・
田中研究室において抗がん作用等を解析中である。当研究室とは
１月に共同でワークショップ「生薬のバイオインフォマティク
ス」を企画し、今後はマススペクトルも含めた共同研究体制を確
立する。バングラデシュの植物については効能、用途を整理して
Wiki 上に掲載する準備を整えており、バングラデシュ側で編集、
出版する予定の薬用植物辞典にあわせて公開する予定である。

＜国内外での成果の位置づけ＞
◇ フラボノイドのデータベースはフランス CNRS の Augustin 

Scalbert 教授と共同研究が進んでいる。国際会議 ICPH2009
においてデータベースに関するサテライトシンポジウムを開
催する予定だが、詳細は未定。

◇ Wiki によるデータベース構築のアイデアは、先行して話をし
てきた日本では反響が全く無かったが、論文発表後に海外で
評価された。有料メールマガジン Bioinform のインタビュー
記事掲載に加え (bioinform, arita で Google すると全文が読め
る )、米国の iPlant Workshop (Arizona, USA) に２回招聘され、
これから作成する cyberinfrastructure の原型として開発に協
力することになった。

＜達成できなかったこと、予想外の困難、その理由＞
昨年に引き続き、以下の二点が大幅に遅れている。

1.  インタラクティブな代謝マップの構築をはじめ、代謝マップ
関連の作業が未着手

Java Applet で作成した旧データベースはクリッカブル代謝
マップの表示まで完成していたが、MediaWiki において分子の画
像をはじめオンデマンドに変化する画像情報をどう扱うかが未決
である。できるだけ早く MediaWiki 版データベースでも代謝マッ
プをサポートできるようにしたい。
2.  マススペクトルデータベースとの連携

JST-BIRD で開発するマススペクトルデータベースと、パス
ウェイマップ、フラボノイド構造をリンクすると便利なデータ
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ベースになるが、単純な HTML リンク以上の連携を行うことは
難しい。システムを MediaWiki に移行したため、Wiki ページへ
のリンクは作成できるものの、それ以上の処理を行うための Java 
Script による処理を考えてゆく必要がある。

＜今後の課題＞
データベース開発用のWikiシステム考案

MediaWiki を基本にシステムを構築してきたが、MediaWiki の
限界もよくわかってきた。特に画像の処理や、特殊文字の取り扱
い ( エスケープ記号がない ) において困難を伴う。これらの問題
点を整理したうえで、バイオデータベース開発用の Wiki を設計、
実現することが今後重要と思われる。
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