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共通基盤技術開発 統合DB開発・運用 

2009年度実施内容 

2009年7月1日 

9月1日 

12月1日 

2010年1月12日 

2月4、5日 

改良版 SIMCOMP/SUBCOMP 公開 

KEGG の各エントリー中に LinkDB への
リンクを見やすく表示する機能の追加 

反応経路予測ツール PathPred 公開 

JCGGDB、日化辞 を LinkDB 検索対象 DB として追加 

HMDB、SIDER を LinkDB 検索対象 DB として追加 
ユーザー定義のリンクを使った LinkDB 検索機能の追加 

MassBank、ProNIT、ProTherm、長浜大の遺伝子 DB を 
LinkDB 対象 DB として追加 

ゲノムネット医薬品 DB と LinkDB は定期的に更新 

ゲノムネットデータベース講習会開催 

実施目的 
　・分子情報を中心とした統合データベースの構築 
　・分子情報を KEGG による人手で構築された知識の体系と融合�
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ゲノムネット統合データベース検索システム 
　・化合物をはじめとする分子データを扱う統合データベース 
　・LinkDB による統合化 
　・化合物の分子情報を解析するためのツール�

kei
スタンプ
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ゲノムネット統合データベース検索システム 
•  KEGG DRUG 日本語版と JAPIC 添付
文書の統合検索 

•  化合物・医薬品データベース 
•  キーワード検索対象 DB：11 
•  LinkDB 登録 DB：16 

計算ツール / ケミカル情報解析 
•  SIMCOMP：化合物類似構造検索 
•  SUBCOMP：化合物部分構造検索 
•  KCaM：糖鎖類似構造検索 
•  PathPred：合成・分解経路予測 
•  E-zyme：化合物間の酵素反応予測 



2010年度実施計画 

知識処理技術開発 

　構造検索プログラムの高機能化 

　反応経路検索システムの整備 

ウェブ技術開発 

　化合物、遺伝子、タンパク質、パス 
　ウェイ間の情報を検索する仕組み 

共通基盤技術開発 統合 DB 開発・運用 

医薬品 DB 開発・運用 
化学情報 DB 開発・運用 

　化学構造、相互作用、ターゲット、関連パス 
　ウェイを検索する仕組み 

　リンク情報の継続的な更新 

LinkDB 開発・運用 

　自動更新、ユーザーデータとの組み合わせ 
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•  遺伝子・タンパク質・パスウェイ情報も含めた統合的な利用 
•  食品・環境物質なども視野に入れた医薬品・化合物の解析への
応用に向けた枠組みの構築�



共通基盤技術開発（１） 
　知識処理技術開発：構造検索プログラムの高機能化 

平成２１年度 

類似構造検索プログラム SIMCOMP の整備 
・光学異性体の類似スコア見直し 
・cis, trans 判定の精度向上 
・構造アライメントの精度向上 

平成２２年度 

SIMCOMP/SUBCOMP プログラムのパッケージ化 
・FTP にてダウンロード可能にする予定 

複数化合物入力の実装 
　→　機能に関する情報検索の高度化 

光学異性体区別の有無 
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共通基盤技術開発（１） 
　知識処理技術開発：構造検索プログラムの高機能化 

類似構造から機能の検索 

構造検索結果から機能の手がかりを
探すためのリンク 
メタボロームなどで KEGG にない
複数の化合物データから 
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共通基盤技術開発（２） 
　知識処理技術開発：反応経路検索システムの整備 

平成２１年度 

反応パターンを利用した新規化合物の化学反応ネットワーク
予測システムを公開。 
・バクテリア分解経路の知識 
・植物二次代謝生合成経路の知識 
・SIMCOMP と RPAIR/RDM パターンを利用   
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共通基盤技術開発（２） 
　知識処理技術開発：反応経路検索システムの整備 

平成２２年度 

予測結果のパスウェイ、ゲノムとの
関連付け  
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共通基盤技術開発（３） 
　ウェブ技術開発 
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PubChem, ChEBI, 3DMET, 
KNApSAcK 等の検索結果から
対応する KEGG へのリンク 

平成２１年度 

キーワード検索の結果に KEGG へのリンク 
LinkDB のリンク情報を各エントリーに直接表示 
・現在は KEGG データベースのみ 
・他のデータベースも順次対応予定 



共通基盤技術開発（３） 
　ウェブ技術開発 

平成２２年度 

データベース間の関連検索を強化 

パスウェイ 
階層分類情報 

ゲノム・遺伝子・タンパク質 
計算ツール 
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統合 DB 開発・運用（１） 
　医薬品 DB 開発・運用 
平成２１年度 

KEGG DRUG の化学構造と副作用 
・副作用データベース SIDER へのリンク 
・JAPIC, DailyMed へのリンク 



統合 DB 開発・運用（１） 
　医薬品 DB 開発・運用 

11 

平成２１年度 

ゲノムネット医薬品データベース 
・シノニム情報を用いたキーワード検索 
・成分、効能など付属情報の検索機能 
・新規データへの継続的な対応 



統合 DB 開発・運用（１） 
　医薬品 DB 開発・運用 

LinkDB�
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平成２２年度 

LinkDBを用いた関連情報の検索 
・他の医薬品データベース：DrugBank 
・副作用データベース：SIDER 
・ターゲット、代謝： 
 KEGG GENES/PATHWAY 

・化合物データベース：KNApSAcK など 
・薬物相互作用情報：JAPIC文書から抽出したもの 

医薬品のリストから薬物相互作用を調べたり、パス
ウェイを検索したりできるインタフェース 

新規データへの継続的な対応 



統合 DB 開発・運用（２） 
　化学情報 DB 開発・運用 

平成２１年度 

医薬品・化合物データベース LinkDB検索機能 
•  MassBank, 日化辞, HMDB <-> 
COMPOUND/DRUG 

•  JCGGDB <-> GLYCAN 
•  SIDER <-> DRUG 

化学反応 
•  KEGG REACTION/RPAIR の情報を知識処
理技術開発における化学反応ネットワーク予
測に応用 

平成２２年度 

リンク情報の継続的な更新 
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統合 DB 開発・運用（３） 
　LinkDB 開発・運用 

平成２１年度 

統合プロジェクト内の DB とリンク 
• ProNIT, ProTherm, 長浜バイオ DB と 
KEGG GENES 

ユーザー定義のリンクを使った検索。 



統合 DB 開発・運用（３） 
　LinkDB 開発・運用 
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平成２２年度 

データベースの自動更新 
・手作業で更新したリンクを定期的に 
　取り込む 

ユーザー定義のリンクを使った検索 
・ウェブ上でできるようにする 

継続的な更新作業 



ゲノムネット統合データベース 

ゲノムネット化学情報データベース 

環境物質、医薬品、食品、反応解析への応用 

医薬品 
化合物 

パスウェイと関連の深い物質 
　環境物質、食品 

病原性との関連物質 
　毒素、環境物質 

化学反応の知識 
　反応、反応パターン 

ゲノム情報 
　遺伝子、タンパク質 
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• 化学構造に基づく統合と解析システム 
• 薬物相互作用やパスウェイなど、他にない
情報の統合による独自性 


