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研究成果の概要（和文）： 
基礎代謝物、脂質、植物二次代謝物（フラボノイド）の化合物情報、植物の分類情報、生薬・
漢方情報を管理するポータルを構築した。ポータル上には酵素反応、代謝経路の情報のみなら
ず文献情報、学会情報等も掲載し、メタボロミクス分野の統合ポータルとして機能する。同じ
仕組を国内の複数学会で採用してもらい学会横断型のポータルとしても機能する。 
 
研究成果の概要（英文）： 
A portal site was created to host chemical information on basic metabolites, lipid, plant 
secondary metabolites (flavonoids), scientific classification of plant species, and 
crude drug and Kampo information. The site functions as an integrative portal for 
metabolomics by including information on biochemical reactions, metabolic pathways, 
literature, and academic societies. The same system is used by a few domestic societies 
to achieve a cross-societal network. 
 
交付決定額 

                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 

2005年度 11,600,000 0 11,600,000 

2006年度 14,600,000 0 14,600,000 

2007年度 14,800,000 0 14,800,000 

2008年度 15,000,000 0 15,000,000 

2009年度 15,000,000 0 15,000,000 

総 計 71,000,000 0 71,000,000 

 

研究分野：バイオインフォマティクス 

科研費の分科・細目：生体生命情報学・ 

キーワード：代謝、データベース、フラボノイド、バイオポータル 
 
１．研究開始当初の背景 
特にバイオインフォマティクス分野では、生
物の代謝はわかり難いとして敬遠される場
合が尐なくない。ATGCの文字列として扱える
ゲノム情報や美しい立体構造を対象にする
タンパク質科学に比較して、ベンゼン環に代
表される化学構造はわかりづらいし、華々し
さにも欠ける。代謝研究は古い学問である。
多くの教科書やデータベースが存在し、学ぶ
べき情報量も多い。いずれも論理的に整理さ
れているのだが、分野の発展には更に分かり

やすくまとめること
．．．．．．

が１つのキーポイント
であると考えた。つまり、どう表現すれば全
体像や重要な点を一目でわからせるように
できるかを考えたかった。「すべては記号で
ある」という情報科学の基本精神を存分にい
かして、一見複雑でわかり難い世界の裏にあ
るメカニズムをシステマティックに表現す
る術を見出そうと試みたのが研究のきっか
けである。 
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２．研究の目的 
当初は、代謝ネットワークにおける任意の炭
素(窒素)原子をトレースでき､また部分ネッ
トワーク全体の物質収支を自在に閲覧でき
るソフトウェアを作成することを目標とし
た。また同じ技術を用いて、インタラクティ
ブなシグナル伝達のマップも作成できると
考えた。これらのマップはグラフデータ構造
を用いて表現し､これらをネットワーク越し
に交換、検索､また重ね合わせる技術を開発
する計画であった。しかし後述するように、
この目的は研究３年目にフラボノイドの代
謝マップブラウザを作成した時点で「先が見
えた」と感じた。そうしたソフトウェアを短
期間の研究成果として完成させることは可
能だが、より難しいのは時代に合わせて内容
をアップデートし、維持管理することだから
である。そのため後半は「バイオポータル」
の構築に取り組み、長期的に代謝情報・知識
を維持管理できる仕組みの開発を心がけた。 
 
３．研究の方法 
研究内容がソフトウェア開発であるため、研
究成果部分にまとめて記述する。 
 
４．研究成果 
2005-6年度の成果概要 
フラボノイドの階層分類と分類用ソフトウ
ェアの開発 
植物二次代謝の代表的カテゴリーであるフ
ラボノイドの化学構造およそ 6000 種を、そ
の構造に基づいて４階層に分類した。母核構
造、導入水酸基の位置、配糖体等の修飾パタ
ーンの順で生合成経路も加味しながら分類
し、分類を反映した 12桁の ID番号付けも同
時におこなった。(分類したフラボノイド分
子数は 2009年度には 7000種に拡大した。) 
分類用のソフトウェアも同時に開発したが
フラボノイド階層分類用に特別に作成した
ため、現在は利用していない。 
 
生合成マップブラウザ “Flavonoid Viewer”
の作成 

図１．フラボノイドビューワ（部分） 分子

構造描画で標準的な ChemDraw で記述した画
像から文字列部分を自動認識し、フラボノイ
ド名をクリックすると自動的に情報が出て
くる仕組みになっている。 
 
フラボノイドの生合成経路や構造間の関係
を把握できるように、生合成経路の代謝マッ
プブラウザを作成した。二次代謝に関与する
物質には複雑な構造を持つものが多く、補酵
素等の情報も得られない。そのため、人が見
やすい形に描画したマップの断片を集める
だけで、リンク等の処理を人為的に施さなく
てもマップ間を自由に渡り歩ける機能を実
現した。 
 
フラボノイドビューワでは通常のお絵かき
エディタで作成した PostScript 画像から文
字列を自動認識し、データベース中の代謝物
情報と自動的にリンクする仕組みである。ま
たマップ間の移動も可能なように設計した
（図１）。 
このマップブラウザと階層分類は現在も
http://www.metabolome.jp/software/ か ら
アクセス、閲覧できる。 
 
脂質データベースの構築と学会による公式
認定 
これまで日本脂質生化学会が管理していた
LipidBank データベースを全面的に更新した。
脂質の構造データおよそ 3000 分子を独自に
整理し、LipidBase データベースとして公開
していたが、これは廃止し、LipidBank デー
タベースに統合する作業をおこなった。これ
を「新 LipidBank」として日本脂質生化学会
の公式データベースに認定してもらい、2007
年に公開開始した(http://lipidbank.jp/)。 
 
研究期間前半の成果考察 
研究期間前半において、インタラクティブな
代謝マップの開発という目標にかなり近づ
いたが、この研究期間を通して得た知見は、
データベースやインタラクティブな代謝マ
ップは、作成よりもメンテナンスの方がずっ
と大変ということであった。構築時は目的意
識も強く、ゼロから始めるために収集できる
データ量も多くなるが、更新作業は新規文献
や新規物質と既収録データとの照合、追加に
よる分類やマップレイアウトの再構築に多
くの労力を費やす割には新規性を出しにく
い。論文にもなりにくい。またシステムその
ものが複雑化すると、研究の実施担当者が抜
けてしまった時点でメンテナンス作業が停
止してしまう。実際、フラボノイドビューワ
を作成してきた研究員が転職したため、ソフ
トウェアの整備はストップし、データの維持
や精度向上は難しかった。 
こうした状況を踏まえ、インタラクティブ性



 

 

を保ったまま回避する方策のひとつとして、
代謝マップやデータベースそのものを Wiki
化することを考えた。そのため、2007年度以
降はそれまでの研究成果を引き継げる Wiki
システムの開発を中心課題とし、当初の目的
であったソフトウェアシステムを Wiki 上で
実現することを試みた。 
 
2007-2008年度の成果概要 
代 謝 の 総合 情報 を 発信 す るポ ー タル
metabolome.jpの構築 
植物二次代謝や脂質代謝の解析は日本が世
界をリードしている分野であり、日本発の研
究成果を参照する研究者は圧倒的に日本人
が多いと考えられる。研究に役立つソフトウ
ェアの作成を目指し、自国の研究者に積極的
に情報提供をするためには、研究内容やデー
タベースを日本語で情報発信することが重
要である。そのため、若手研究者や一般の
人々が代謝に興味を持てる話題を集めた日
本語ポータルサイトを構築し、開発するソフ
トウェア、データも全てそこからダウンロー
ドする形にした。 
作成したサイト http://www.metabolome.jp/ 
は Ploneというシステム上に構築されている。
2007 年度当初のアクセス IP アドレス数が毎
月 1500 弱であったのに対し、内容の充実と
ともに増え続け、2009 年度には毎月 4000 ア
ドレスまで増加した。（同一機関や同一プロ
バイダからの複数ユーザアクセスは 1件とし
て集計している）。日本語によるウェブサイ
ト構築は研究内容の国際的な発信という視
点とは矛盾するが、生薬や漢方などそもそも
日本語でしか入手できない情報も多い。 
 
フラボノイドの情報整理 
フラボノイドのデータベースにおける文献
情報の整理を行った。フラボノイド 7000 分
子について辞書等から収拾した文献情報は
入力者や入力方法によってスタイルが異な
ったり、入力ミスがあったりする。当初 5700
文献（文献に記される物質数は重複を含め
30078 件）収集されていた文献情報のうち、
①辞書などの孫引き情報を削除し、オリジナ
ルの文献のみを記載、②重複を省く、処理を
行った結果、19728 件まで減らせることがで
きた。ほぼすべての文献を PubMed や Google 
Scholar 等で調べ、スペルミス等の間違いも
修正した。また、全フラボノイドについて構
造を反映させた名称を入力する作業を行っ
た。また糖の立体構造表記が統一されていな
かったため、1610フラボノイドについて糖鎖
部分を修正し、統一した書式とした。 
 
データベースを MediaWikiに移行 
これまで Java appletと MySQLによりでデー
タベースを構築してきたが、全データを

MediaWiki と呼ばれる Wikipedia のために開
発されたシステムに移植した。MediaWiki に
よるシステムは従来のデータベース構築に
比較して修正やメンテナンスが格段に容易
であり、外部ユーザの書き込みやディスカッ
ションも可能である。ただ、基本はテキスト
用のシステムであるため、分子構造や数値属
性を扱うために様々な機能の追加を施した。
2008 年度にはフラボノイドビューワの分子
情報全てを移行し、新しく分子量、分子名、
著者にもとづく索引、統計情報のページを作
成した。統計情報や索引は通常の Wiki ペー
ジ内では作成できない内容にあたる。これら
の作成法や新規性は論文や解説記事等で発
表した。同様に、基礎代謝物 1850 分子も階
層分類に基づいて MediaWikiに移行した（図
２）。このポータルを新しく取得した
http://metabolomics.jp/というアドレスで
公開し、2009 年に毎月 6000 アドレス、2011
年には 8000 アドレスからアクセスされるま
でに発展した。 
 
脂質代謝物、基礎代謝物とのデータ統合 
基礎代謝物はフラボノイドと同じメタボロ
ミクス JP 上に整理したが、脂質分子は日本
脂 質 生 化 学 会 と の 連 携 を 考 慮 し て
http://lipidbank.jp/wiki/上に MediaWiki
をインストールして整理した。現在このサー
バは http://jcbl.jp/という脂質生化学会サ
ーバとしても機能する。中・長鎖脂肪酸の分
類に引き続き、グリセロ脂質とスフィンゴ脂
質の階層分類を日本脂質生化学会員と協力
して作成した。これらのカテゴリーには糖脂
質も含まれるが糖鎖のレイアウトアルゴリ
ズムは作成できなかった。 
 
2009-2010年度 
基礎代謝物の構造情報、原子のマッピング情
報、酵素反応、パスウェイ情報を Wiki 上に
構築 
およそ 1800 の基礎代謝物について分子構造
に基づいた階層分類を施し、構造に基づく 12
桁の ID番号を新規に振ってから Wiki上に公
開した。この ID を用いて、酵素反応におけ
る原子のマッピング情報を Wiki ページとし
て効率よく実現し、間違いを誰でもすぐに修
正できる仕組みを整えた。さらにこのマッピ
ング情報を組み合わせ、酵素反応の Wiki ペ
ージを 2100 種の EC 番号について作成した。
この基本情報だけで基礎代謝のほぼ全てを
カバーした。 
 
植物分類情報、薬用植物の解析 
University of Development Alternative の
Mohammed Rahmatullah教授夫妻を招聘し、バ
ングラデシュの薬用植物解析する手順を整
えた。現在植物サンプルの試料提供手続き



 

 

（マテリアルトランスファー）を完了させ、
富山大学と共同で解析をおこなっている。バ
ングラデシュの植物については効能、用途を
整理して Wiki上に掲載する準備を整えたが、
実際に公開を始めたのは 2009 年度になって
からである。日本薬局方に記載される生薬全
て(300超)および40以上の文献に記載される
漢方処方(350 超)については、富山大学と共
同して Wiki データベース上に情報を蓄積し
た。 
 
研究後半の成果考察 
研究期間後半は、Wiki型データベースの開発
を中心課題とした。生物学の情報を Wiki 化
する作業が盛んだが、通常の Wiki システム
は情報を収集する手段を提供こそすれ、情報
をまとめて知識にする手段を持たない。（知
識という概念を定義することは難しいが、端
的には概要を一目で把握できる表やテーブ
ルが含まれる。こうした情報の「まとめ」を
ここでは知識と記述する。）知識を個別の情
報ページから自動作成するには、検索コマン
ドとそれを処理するプログラム部分を備え
た Wiki が必要である。これをふまえ、
MediaWiki というシステムに自前のコマンド
を追加したものを Wiki 型データベースと称
することにした。現在、データの収集対象は
生薬、植物種、基礎代謝、フラボノイドと多
岐にわたり、互いのページが密接にリンクし
てある。通常のハイパーリンクによる連携と
大きく異なる特徴は、データページ間でコン
テンツを検索して自動リンクする点である。
ページ内容が相互に自動更新され、必要最小
限の手間とコストでメンテナンスを可能に
するため、研究期間前半で直面したような問
題を回避できる。しかし、通常のデータベー
スに比較して不便な点もあり、今後も改良が
必要である。 
 
＜国内外での成果の位置づけ＞ 
国内学会横断型 Wikiの構築 
Wiki 型データベースを開発する過程で様々
なデータを掲載し、2010年度時点で以下の学
会の公式データベースとして Wiki 型を採用
することが決定した。 
日本脂質生化学会 (http://lipidbank.jp/) 
LipidBank はデータの再整理や再番号付けを
含め研究期間を通して扱ってきたデータベ
ースである。 
また下記の 2学会では学会の公式データベー
スとして Wiki型を採用してもらう。 
和漢医薬学会 
 (http://wakandb.u-toyama.ac.jp/wiki/)
富山大学との共同研究を通じて和漢薬情報
を収集し、臨床、細胞活性情報も収録予定。 
 
日本植物細胞分子生物学会 細胞の組織培養

情報等を収録予定。 
上記学会の公式データベースを同じプラッ
トフォームで扱うことはそのまま学会間の
融合につながり、アウトリーチの観点からも
意義ある成果といえる。 
 
国内のメタボロミクスまとめサイト構築 
メタボロミクスは世界的にも注目される分
野であり、代謝データや利用するソフトウェ
アを統合する作業は非常に重要である。情報
をメタボロミクス JP というポータルサイト
に集約することで、これらのサイトへは定期
的に多くのアクセスがある。 
 
メタボロームシンポジウムの開催 
2006 年度より国内でメタボロームシンポジ
ウムが開催されているが、その実行委員とし
て毎年運営を行い、2007,2009 年度は予稿集
の編集やプログラム編成の中心的役割を果
たした。作成したバイオポータルには公募情
報も掲載しており、国内における研究コミュ
ニティの形成という点で重要な役割を果た
した。 
 
国際的な共同研究の推進 
米国 Louisville 大学, NMR Center とは、メ
タボロミクスシンポジウムでの招待講演等
を通して定期的な交流を行っている。密な交
流とまではいかないが、今後も定期的に情報
交換やプログラムの提供を続ける予定であ
る。同様に研究交流をおこなう相手としてフ
ィンランド ヘルシンキ大学 E Ukkonen グル
ープ、米国 LipidMaps プロジェクト（San 
Diego）等があげられる。また、バングラデ
シ ュ の University of Development 
Alternative とは薬用植物のデータベース作
成を共同で構築した。 
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ソフトウェア 
Flavonoid Viewer：フラボノイドの構造、分
類データベース 
http://www.metabolome.jp/software/Flavo
noidViewer/ 
ポータル・データベース 
本研究費により作成したが、サイトをクロー
ズする予定のポータル 
http://metabolome.jp/ 
本研究費により作成した研究成果公開用バ
イオポータルおよび研究室ウェブページ 
http://metabolomics.jp/ 
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