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研究成果の概要（和文）：本研究では、標的分子の構造を、生合成経路の出発物質に対応する部分構造である生
合成単位（ＢＵ）に自動的に分解する予測ワークフローを開発した。本ワークフローでは、出発物質、主要中間
体、およびそれらの誘導体を含む生合成単位ライブラリ（BUL）を使用する。KEGG PATHWAY から出発物質を取得
し、765 個の BU を BUL に登録した。次に、これらのBUの組み合わせを最適化した。提案ワークフローの性能
を評価するために、KEGG二次代謝マップに含まれる943個の分子を用いた結果、約95.8%の903分子が正しく分解
された。また、90.7%の分子については、1 分以内に計算を終えることができた。

研究成果の概要（英文）：In this study, we developed a predictive workflow named the Metabolic 
Disassembler that automatically disassembles the target molecule structure into relevant 
biosynthetic units (BUs), which are the substructures that correspond to the starting materials in 
the biosynthesis pathway. This workflow uses a biosynthetic unit library (BUL), which contains 
starting materials, key intermediates, and their derivatives. We obtained the starting materials 
from the KEGG PATHWAY database, and 765 BUs were registered in the BUL. We then examined the 
proposed workflow to optimize the combination of the BUs. To evaluate the performance of the 
proposed Metabolic Disassembler workflow, we used 943 molecules that are included in the secondary 
metabolism maps of KEGG PATHWAY. About 95.8% of them (903 molecules) were correctly disassembled by 
our proposed workflow. In addition, for 90.7% of molecules, our workflow finished the calculation 
within one minute.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本ワークフローは、正しさと計算時間の両面で天然物の効率的な分解を可能にしました。また、ユーザーが計算
結果を理解しやすいように、BNに対応する部分構造を自動的に色分けして出力します。利用者は、出発分子を事
前に指定する必要がなく、データベースにない分子であっても、任意のターゲット分子を入力することができま
す。このワークフローは、天然物の生合成の理解や予測に大いに役立つと考えています。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。
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１．研究開始当初の背景 

天然物は医薬品をはじめとする様々な機能性材料の源であり、その生合成経路を理解すること
は、合成生物学的アプローチにより、その効果的な生産に役立つ情報を提供することができ
る。これまでに、化学構造から生合成経路を逆合成的に予測しようとする研究が数多く行われ
てきたが、目的の分子から出発物質に到達しないまま計算が終了してしまうことがあった。 

 

 

 

２．研究の目的 

 

この問題を解決するために、適切な出発物質を見つける方法を開発した。 

 

 

３．研究の方法 

 

本研究では、標的分子の構造を、生合成経路の出発物質に対応する部分構造である生合成単位
（ＢＵ）に自動的に分解する予測ワークフロー「メタボリック・ディスアセンブラ」を開発し
た。本ワークフローでは、出発物質、主要中間体、およびそれらの誘導体を含む生合成単位ラ
イブラリ（BUL）を使用した。 

 

 

 

 

４．研究成果 

 

 



 

KEGG PATHWAYデータベースから出発物質を取得し、765個のBUをBULに登録した。次に、 

提案したワークフローを用いて、BUの組み合わせを最適化するための検討を行った。提案ワー
クフローの性能を評価するために、KEGG PATHWAYの二次代謝マップに含まれる943個の分 

子を用いた。その結果、約95.8%の903分子が正しく分解された。比較のために遺伝的アルゴ
リズムを用いたワークフローも実施したが、その精度は約 52.0%であった。また、90.7%の 

分子については、1 分以内に計算を終えることができた。 

 

 

 

メタボリック・ディスアセンブラは、正しさと計算時間の両面で天然物の効率的な分解を可能
にした。また、ユーザーが計算結果を理解しやすいように、BNに対応する部分構造を自動的に
色分けして出力する。利用者は、出発分子を事前に指定する必要がなく、データベースにない
分子であっても、任意のターゲット分子を入力することができる。このワークフローは、天然
物の生合成の理解や予測に大いに役立つと考えている。 
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