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前期までの主要結果 

• Bio-MassBankの公開（奈良） 
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生物種 組織など 研究グループ データ数 

シアノバクテリア PCC6803  細胞 かずさ DNA 研 124 

クラミドモナス 細胞 かずさ DNA 研 146 

マイタケ 子実体 かずさ DNA 研 1,424 

生物種 組織など 研究グループ データ数 

ハツカネズミ ３臓器、脂
質 

中部大学 2,250 

ヒト（＊ 公開準備中） 尿 CEA - Centre 
d'Etude de Saclay, 
Gif-sur-Yvette, 
France 

13,306 

微生物 

哺乳動物 

総計 66,272 データ 

前期までの主要結果 



前期までの主要結果 
• Metabolonote等の公開（かずさ） 

 



前期までの主要結果 

• KNApSAcK Family DB の拡充（奈良） 
9,584 代謝物-活性関係 
生物活性のオントロジー 
食品中の代謝物 
二次代謝生合成遺伝子 

 



前期までの主要結果 

データ共有ソフトの作成 
（理研） 
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ゲノム 
+ 文献情報 

↓ 
代謝物リスト 

↓ 
代謝物同定 
スペクトル 

↓ 
システム生物学 

 

今回の提案 



目標 

• 化合物情報とスペクトル情報を生物種ごとに
整理・公開する  

モデル含む２０種程度、特に植物 
• 活性情報を付した化合物を、代謝マップを通
してゲノム情報とリンクする 

二次代謝物を中心に、脂質をカバー 
• オントロジーと標準フォーマットを整備 
アノテーションRDF、整理活性RDFで連携 



例： トマト 
Asteridae - Solanaceae - Solanum lycopersicon 
Acids, Bases[m] 
      :   Alkaloids [m] 
alanine etc.       :   tomatine [m] 
             : 
 
 
 
検索するDBから、見るDBへ。Bio-MassBank の系統分類版。 
各代謝物に、文献に拠る裏付けおよび統合スペクトル情報を付与 
物質の生理活性も（分かる場合は）付与 （リンクアウト） 
 
    

メタボモデル解説 
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連携グループ 
KNApSAcK DB 

MassBase, Bio-MassBank, etc.  

Metabo.JP  etc. 

連携グループ 

研究体制 
旧 MassBank プロジェクト雇用者（鶴岡メンバー）は解散。 
KNApSAcKとシステム開発以外は新規雇用。 



各グループの研究内容 
理研 
1. 生物種メタボモデルの構築 
2. データ共有基盤ソフトウェアの構築 
3. アノテーションソフトウェアの構築 
奈良 
1. 生物種と代謝物の関係データベースの充実 
2. ケミカルエコロジーを中心とした代謝物と生物活性の関係

データベース 
3. 代謝物の構造情報によるスペクトル情報にもとづいた構造

推定法 
かずさ 
1. メタボロームデータの大規模整備 
2. メタデータのRDFによる外部データベースとの連携 
3. アノテーションおよびデータ公開加速のための技術開発 
 
 



目標のまとめ 

1. (Bio-)MassBankのスペクト

ルを拡充・統合し、生物の
系統毎に整理、公開 
 

2. KNApSAcKを介して、代謝

物とゲノム情報、生理活
性をリンク 
 

3. 必要なフォーマット、オン
トロジー、ツールの作成 
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