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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、理化学研究所 植物科学研究センター、慶應義塾大学 先端生命科学研究所

＜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や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。
　

＜ 2007 年度の研究の当初計画＞
　インタラクティブな代謝マップを植物二次代謝に応用
生合成マップをインタラクティブに閲覧できる機能をサポート

する。代謝物の構造情報だけでなく、代謝物のマススペクトル情
報や、同位体を用いた実験法のデータを可視化できるソフトウェ
アとして完成させる。
　糖鎖構造レイアウトアルゴリズムの開発と、それに基づくデー
タの再整理
略記された糖構造から正確な構造を再現し、美しくレイアウト

するアルゴリズムを開発する。特に糖脂質の構造表示を、省略表
記とそうでない場合とインタラクティブに切り替えられる機能を
実装する。また植物二次代謝物（フラボノイド）のデータベース
では、糖の構造表記が非常に曖昧（不正確）になっているため、
そうした構造を全て正確なものに描きなおす。
　脂質代謝、植物二次代謝等の要素をマップに統合
代謝の調節に大きな役割を果たすシグナル伝達系の要素をイン

タラクティブ代謝マップに統合する。また、代謝物とタンパク質
の相互作用情報をデータベースに追加する。前年度に引き続き、
脂質代謝、植物二次代謝に関与する物質の ID番号付け、分類作
業をおこなう。特にカロテノイドと糖脂質を中心に作業をおこな
う。

＜ 2007 年度の成果＞
1. フラボノイドの文献情報整理
前年度に引き続き作成するフラボノイドのデータベースにおけ

る文献情報の整理を行った。フラボノイド 7000 分子について辞
書等から収拾した文献情報は入力者や入力方法によってスタイル
が異なったり、入力ミスがあったりする。当初 5700 文献（文献
に記される物質数は重複を含め 30078 件）収集されていた文献情
報のうち、①辞書などの孫引き情報を削除し、オリジナルの文献
のみを記載、②重複を省く、処理を行った結果、19728 件まで減
らせることができた。ほぼすべての文献を PubMed や Google 
Scholar 等で調べ、スペルミス等の間違いも修正した。

2. フラボノイドの名称入力、糖鎖構造の統一
多くのフラボノイドは慣用名を持ち、名称から構造を類推する

ことが難しい。そこで構造を反映させた名称を入力する作業をお
よそ 1,100 フラボノイドについて行った。また同時に、名称の出
現頻度をもとにプログラムで検出したスペルミス 300 件を修正し
た。ただし 188 件については、知識不足のために適切な体系名を
記述することができなかった。
また糖の立体構造表記が統一されていなかったので、1610 フ
ラボノイドについて糖鎖部分を修正し、統一した書式とした。
3. データベースシステムの移植
これまで Java applet と MySQLによりでデータベースを構築
してきたが、今回、全データをMediaWiki と呼ばれるWikipedia
のために開発されたシステムに移植した。MediaWiki によるシス
テムは従来のデータベース構築に比較して修正やメンテナンスが
格段に容易であり、外部ユーザの書き込みやディスカッションも
可能である。ただ、基本はテキスト用のシステムであるため、分
子構造や数値属性を扱うために様々な機能の追加を施した。
4. 糖認識アルゴリズムの開発
糖の立体構造表記法であるHaworth 法で描かれたXY二次元座

標情報から、グルコースやガラクトース等のタイプを判定するア
ルゴリズムを開発した。またそのアルゴリズムをフラボノイドの
データベースに適用し、ラムノースが付加される位置に特徴があ
ることを明らかにした。
5. フラボノイドの仮想マススペクトル生成
マススペクトル情報をデータベースに付加するため、既知のフ

ラグメンテーション規則に基づいてフラボノイド構造から特徴的
なスペクトルを生成するアルゴリズムを開発した。
6. 日本脂質生化学会公式データベース LipidBank のリリース
日本脂質生化学会にデータベース構築委員会を結成してその主

メンバーとなり、新しいLipidBank の構築からメンテナンスまで
を引き受けることになった。分子構造データの修正を続行し、糖
脂質およびカロテノイドの構造とリファレンスを修正した。リ
ファレンスの修正作業はフラボノイドにおける作業に同じ。

＜国内外での成果の位置づけ＞
前年度に引き続き、フラボノイドのデータベースは世界的にみ

ても群を抜いた規模と精度を有している。徐々に知名度も上がり
つつあり、植物業界ではサントリーをはじめとした固定ユーザが
ついた。国内の研究者を優先して支援したいため、ソフトウェア
や多くの情報は引き続き日本語でサービスしている。
脂質のデータベースも世界でトップの精度と分子数であり海外

からの参照も多いが、論文発表をまだおこなっていない。日本脂
質生化学会のデータベース構築委員会と強調して成果公開をおこ
なう。
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＜共同研究＞
University of Louisville, NMR Center
Louisville 大で開かれるメタボロミクスシンポジウムで講演し

たが、申請したグラントは採択されなかったため、一時的に中断
している。
京都大学、奈良先端科学技術大学院大学
フラボノイドのデータベースは奈良先端大バイオサイエンス研

究科の金谷研究室との共同開発。また、マススペクトルの解析や
データベース化に関して金谷研究室および京大農学系研究科の西
岡研究室と共同研究。これらの研究室とは、JST-BIRDプロジェ
クト「メタボロームマススペクトルデータベースの開発」でも共
同研究。

＜達成できなかったこと、予想外の困難、その理由＞
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
データベースシステムをMySQLからMediaWiki に移行する作

業が難航し、今年度の当初計画がほぼ半年遅れることになった。
また、データの整理作業をおこなう人材は確保できたものの、ポ
スドク不在の状況がおよそ 1年続いてしまったため、研究面の遅
れは否めない。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ため、今後早急に適切
な人材を確保し、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
ベースになるが、単純なHTMLリンク以上の連携を行うことが
難しいことが判明した。システムをすべて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
処理を行うには Java applet を埋め込むしかない。しかしApplet
がリンクをクリックするたびに起動するようでは使い勝手が悪
い。今後、使いやすい連携手法を見出していく必要がある。

＜今後の課題＞
1. 論文として成果を発表
フラボノイドの階層分類やデータベース作りは丸二年間おこ
なってきたので、論文として成果発表をする時期に来ていたが、
まだ論文化できていない。2008 年内にはデータベースを公表し
たい。またこのデータベースを用いて行う解析に一刻も早く着手
したい。
2. データベース開発の共同作業化
MediaWiki を基本にシステムを構築する以上、ユーザ参加型の
データベース開発を前提にするべきである。

＜成果公表リスト＞
1) 論文／プロシーディング
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