
共通基盤技術開発 統合DB開発・運用


2008年度計画進捗状況


2008年7月1日 

9月1日 

10月1日 

12月1日 
2008年1月1日 

1月下旬 
2月下旬 

高速版SIMCOMP公開 

改良版SUBCOMP公開 
改良版e-zyme公開 

オプションを含めた構造検索ページ公開 

KEGG以外の7データベースを 
　キーワード検索対象DBとして追加 
ゲノムネット医薬品DBとPubMed、 
　J-STAGEへのリンクページを公開 
LipidBank, DailyMed, LigandBox を 
　LinkDB検索対象DBとして追加 

2009年度計画


構造検索プログラムの高機能化 
酵素番号割り当てシステムの高機能化 
反応経路検索システムの整備 

共通基盤技術開発
 統合DB開発・運用 

ゲノムネット医薬品DBの高機能化 
化合物と反応情報を解析するための 
　化学情報DBの整備 
　LinkDBを用いた化学情報DBの高機能化 

ゲノムネット医薬品DBとLinkDBは定期的に更新 

作業部会資料　京都大学　「ライフサイエンス知識の階層化・統合化」　 2009年1月21日 

ゲノムネット講習会開催 

kei
スタンプ



医薬品データベース 
 新規データのDRUG, J-STAGE, PubMed へのリンク付け。 
 シノニム情報、階層分類情報を用いたキーワード検索を開発中。 

　キーワード検索の改良と公開。 
　新規データへの継続的な対応。 

ゲノムネット医薬品データベースの高機能化 



ゲノムネット医薬品データベース利用統計 

アクセス数� ユニークIP数 �

2007年10月� 41,622 699 

2007年11月� 55,943 1,126 

2007年12月� 57,035 2,221 

2008年1月� 95,943 3,614 

2008年2月� 393,400 9,758 

2008年3月� 267,902 10,458 

2008年4月� 297,048 11,129 

2008年5月� 306,584 13,225 

2008年6月� 372,726 13,650 

2008年7月� 565,126 16,481 

2008年8月� 528,769 15,656 

2008年9月� 607,950 16,593 

2008年10月� 775,339 19,494 

2008年11月� 759,223 20,161 

2008年12月� 862,632 21,206 



医薬品・化合物データベースのキーワード検索機能 
 KEGG 以外の DB をカテゴリー３として登録 
 DrugBank, PubChem, ChEBI, PDB-CCD, 
 LIPIDMAPS, KNApSAcK, 3DMET 
 （７月に公開環境でサービス開始） 

医薬品・化合物データベースのLinkDB検索機能
 DailyMed, LipidBank, LigandBox 

新規データベースの追加対応 
　LipidBank のキーワード検索。 
　MassBank, JECDB を検討中。 
　生理活性物質。 

ゲノムネット化合物データベース 



PubChem �

ChEBI �

PDB-CCD �

LIPIDMAPS �
KNApSAcK�3DMET �

DrugBank�

LipidBank�

DailyMed �

LigandBox �

COMPOUND �

DRUG �

カテゴリー1�

カテゴリー3�

カテゴリー4�

JAPIC �
PubMed �

J-STAGE�

エントリーからのリンク。 
キーワードによる検索方式の検討 
　（カテゴリー3のDB）。 

キーワード検索の実装と公開。 
　同じ構造を持つエントリーを考慮。 
　同義語や階層分類情報を考慮。 

LinkDB を利用したキーワード検索の高機能化 



共通基盤技術開発（１） 

類似構造検索プログラム SIMCOMP の高速化 
 ドッキンググラフの作成方法を改良し、 
 従来より約10倍の高速化を実現した。 
 （７月に公開サイトに反映済み） 

部分構造検索プログラム SUBCOMP の整備 
 クエリに含まれる構造の検索機能。 
 （2月下旬に公開予定） 

光学異性を考慮した検索を改良し公開。 

構造情報を考慮したキーワード検索。 



共通基盤技術開発（2） 

SUBCOMP の整備 
　クエリに含まれる構造の検索機能。 



共通基盤技術開発（3） 

酵素番号自動割り当てプログラム e-zyme の改良 
 データベース中の反応パターン分布に基づく 
 スコアリング。 
 検索結果表示インタフェースの改良。 
 （1月に公開サイトに反映済） 
 IUBMB での EC 割り当てでも試験運用。 

化学反応ネットワーク予測 
 反応パターンを利用した新規化合物の反応経路 
 予測システムを構築中。 
 解候補の爆発への対処法を検討中。 
 （ゲノム、パスウェイ情報を利用するなど） 

ゲノム情報との関連検索を実現して公開。 
基質ー生成物ペアの自動抽出を改良して公開。 

パス計算システムを整備して、ネットワーク予測を 
取り込めるようにする。 



ゲノムネット化学情報データベース 

ゲノムネット化合物データベース 

反応情報データベース 

LinkDB を応用した統合と高度なキーワード検索 

共通基盤技術開発に基づく解析ツールの提供 

ゲノムネット化学情報データベース 


