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•  近年の大規模解析技術の発達に伴って、ヒトタンパク質と代謝産物

の相互作用情報がデータベース上に蓄積されてきている。	
  

•  分子レベルの相互作用情報を用いて、植物のヒトに対する効能メカ
ニズムをより正確に解明することが植物のより良い利用につながる。	
  

KNApSAcKと分子レベルの相互作用情報の統合による	
  
植物のヒトに対する効能メカニズムの解明	
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•  医薬品及び開発化合物のデータベース	
  

•  ターゲット(タンパク質等)に対するアッセイ情報	
  
–  文献からマニュアル抽出	
  +	
  PubChem	
  からの情報が大部分を占める	
  

–  専門家によるキュレーション	
  

•  >73万アッセイ、	
  	
  >1200万活性情報、	
  >130万化合物	
  	
  

•  9,356	
  ターゲット  (	
  e.g.	
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  complex”,	
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  line”,	
  “^ssue”,	
  “organism”,,,)	
  

•  6,367	
  ターゲットタンパク質	
  (unique	
  UniProt	
  ID)	
  
–  ヒトでは2784個	
  

	
  

ref:	
  h]p://cbi-­‐society.org/home/documents/seminar/2009to12/CBI_Ikeda_511_d.pdf	
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KNApSAcKとChEMBL,	
  CTDとの化合物リンク構築	
  

•  Standard	
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–  IUPACによる、標準的な分子構造記述法	
  
–  立体異性体は区別されるが、生成元のファイル(mol等)によって立体の情報量

が異なることがあり、完全一致では上手くいかない事がある	
  

–  例)	
  Syringin	
  
•  KNApSAcK 	
  =>	
  “InChI=1S/C17H24O9/

c1-­‐23-­‐10-­‐6-­‐9(4-­‐3-­‐5-­‐18)7-­‐11(24-­‐2)16(10)26-­‐17-­‐15(22)14(21)13(20)12(8-­‐19)25-­‐17/
h3-­‐4,6-­‐7,12-­‐15,17-­‐22H,5,8H2,1-­‐2H3/b4-­‐3+/t12?,13-­‐,14+,15?,17+/m1/s1”	
  

•  ChEMBL 	
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  "InChI=1S/C17H24O9/
c1-­‐23-­‐10-­‐6-­‐9(4-­‐3-­‐5-­‐18)7-­‐11(24-­‐2)16(10)26-­‐17-­‐15(22)14(21)13(20)12(8-­‐19)25-­‐17/
h3-­‐4,6-­‐7,12-­‐15,17-­‐22H,5,8H2,1-­‐2H3/b4-­‐3+/t12-­‐,13-­‐,14+,15-­‐,17+/m1/s1”	
  

–  完全一致とMain	
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•  Main	
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•  CAS	
  RN	
  
–  化学物質IDのデファクトスタンダード	


–  立体異性体は別の番号が割り当てられる	
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代謝産物(メタボローム)	
  

系統分類	


構造分類	


相互作用タンパク質	
  

機能階層分類	


PATHWAY	


タンパク質機能情報	


MEDICUS,	
  ENVIRON	


機能情報(代謝産物-­‐効能)	


機能情報(植物種-­‐効能)	




植物	
 ヒト	


各代謝産物がもつ効能情報の統合	


薬効・適応症・毒性	


効能	
  植物種	


代謝産物(メタボローム)	
  

系統分類	


構造分類	


相互作用タンパク質	
  

機能階層分類	


PATHWAY	


タンパク質機能情報	


MEDICUS,	
  ENVIRON	


機能情報(代謝産物-­‐効能)	


機能情報(植物種-­‐効能)	


疾患表現のリスト表記	
  
1.   Natural	
  Ac-vity	
  
2.   MeSH	
  Term,	
  ICD-­‐10	
  

	
  -­‐	
  CTD,	
  KEGG	
  MEDICUS	
  
3.   PATHWAY,	
  GO	
  

-­‐	
  interac-ng	
  gene	
  enrichment	
  



•  KNApSAcK	
  coreの情報整理、標準化	
  
–  生物種分類と代謝産物構造分類	
  

•  ChEMBL、CTDの情報を統合	
  
–  Standard	
  InChI等による化合物リンクの作成	
  

–  個々のAc^vityについての確認を行う	
  

•  KEGGの情報を統合、タンパク質分類整備	
  
–  GO,	
  PATHWAY,	
  ChEMBLの階層分類などを利用する	
  

•  植物種と関連する疾患の予測に向けて	
  
–  統合した情報の公開、API等の整備	
  

まとめ	
  




