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ているデータが約1,700件以上あり、「疾病情報」が提示されているデータが約1,300件以上存在して
いる。「結合強度情報」や「疾病情報」がない類似化合物データについても、全ての化合物に「相互
作用する標的タンパク質の情報や、そのタンパク質のオントロジー情報、パスウェイ情報」などが付
加されており、今後の解析で和漢薬成分の作用機序の解明に有用なデータが抽出されることが期待で
きる。

　現在、これらの結果を元にオントロジー解析や、パスウェイ解析の方法を開発しており、結合シミュ
レーションと機械学習法の結果をリンクさせる機能も構築している。今後、オントロジー解析やパス
ウェイ解析などの可視化及び、結合シミュレーションとの連携を進めて、和漢薬標準化合物の標的タ
ンパク質候補を予測する。また、複合薬物である和漢薬の作用機序の解明を目指して、構成生薬の主
な含有成分に関するデータベースを構築している研究者と連携し、生薬、和漢薬の標的タンパク質予
測のための手法を開発する予定である。
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　特定研究課題「和漢薬のターゲットタンパク質のインシリコ探索」の初年度の研究として、探索研
究プロジェクトで提供している96種類の和漢薬標準化合物について、ヒト全タンパク質との結合シ
ミュレーション（約400万件）を実施し、その結果を表示するデータベースを構築した。また、「化
合物（既存医薬品・薬理活性物質）－タンパク質相互作用情報」と、上記96種類の和漢薬成分の化
学構造類似度に基づいて標的タンパク質を予測する機械学習の手法を開発した。この結果についても、
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外部データベースへのリンクなどの情報を付加したデータベースを構築した。このデータベースと、
上記結合シミュレーションのデータを関連付けて表示する機能も構築している。
　今年度に実施した和漢薬標準化合物の標的タンパク質解析では、『「1成分」対「複合ターゲット」』
という複雑系の解析手法を開発したが、来年度は『「多成分」対「複合ターゲット」』である和漢薬の
複雑なメカニズムの解明を目指して、生薬に含まれる多数の化合物と、それらの標的となる多数の標
的タンパク質の相互作用の解明を目標とした複雑系解析手法の開発を実施する。

 

 


