
ドラグ関連研究の傾向と現状

研究分野の急速な広がりと、境界領域の急激な拡大

ドラグデザイン

ゲノム分野 蛋白分野 化合物分野

遺伝子探索／発現 蛋白探索／発現 新薬デザイン

・種々検索手法
・多型解析
・発現プロフィ－ル

・分離／結晶化
・２／３次元構造
・機能解析
・発現プロフィ－ル

・コンビケム
・ＨＴＳ
・毒性／代謝



互いに独立したデータベースの連携

ＤＢ１

ＤＢ２

ＤＢ３

ＤＢ４

ＤＢ１

ＤＢ２

ＤＢ３

ＤＢ４

同じ検索キーを用いて
複数ＤＢの同時検索

リンクキーを用いた
複数ＤＢ連携

同種ＤＢ 異種ＤＢ

串刺し検索 データベース連携

検索キー
リンクキー１

リンクキー２

リンクキー３



“ドラグインフォマティクス”の提案

ドラグという観点からの統一された科学情報学

ドラグインフォマティクス

バイオ
インフォマティクス

プロテオ
インフォマティクス

ケミ
インフォマティクス

バイオ関連情報 蛋白関連情報 化合物関連情報



統合データベースのシステム構成

発現プロフィ－ル解析
データマネージメント
データ解析システム

化合物ＩＤ／蛋白ＩＤ

化合物

蛋 白

薬理活性

統合データベース

インターネット



統合データベースの情報項目リスト

統合データベース

化合物／蛋白／薬理活性

化合物情報
蛋白情報

薬理活性
（毒性／副作用含む）

●化合物ＩＤ，ＣＡＳ番号，ＩＵＰＡＣ名
●化合物２／３次元構造式
●種々物性情報（実測／計算値）
・ＬｏｇＰ値
・分子屈折率

●種々算出パラメータ群
●電子的パラメータ群
・電子密度
・ＨＯＭＯ

●２次元パラメータ関連
・分子容積
・分子表面積

●文献情報
●その他

●蛋白ＩＤ番号
●蛋白名
●蛋白構造情報
・３次元構造

●リガンド化合物情報
・化合物名
・登録データベース名
・登録ＩＤ番号

●ターゲット疾病
・モードオブアクション
・実験動物

●文献情報
●その他

●種々薬理活性情報
●実験条件
・実験プロトコール
・実験動物情報
（age,sex,weight,others)

・投与情報
（投与期間、投与手法、投与量、他）
・他

●毒性情報
・ＡＭＥＳ変異原性テスト
・発癌性テスト

●副作用情報
●文献情報
●その他



化合物、薬理活性関連データ構成

化合物関連情報

一般物性情報

電子物性関連情報

代謝関連情報

化合物構造関連情報

ドラグデザイン関連情報

構造－活性相関関連情報

Journal関連情報

１０項目；融点、沸点、他

１２項目；ＬｏｇＰ、他

１０項目；原子／結合、他

８項目；生物濃縮度、他

７項目；電子密度、他

６項目；Ｊｏｕｒｎａｌ名、他

３項目；重回帰式、他

個体上での薬理活性
個体関連情報

実験関連情報

薬理活性情報

８項目；動物種、系統、他

４項目；実験手法、機器、他

５項目；ED50、LD50、他

毒性／副作用情報

Journal情報

１８項目；Amesデータ、他

６項目；Journal名、他

細胞上での薬理活性

臓器／組織上での
薬理活性



統合データベース出力画面



統合データベース出力画面



統合データベース出力画面



統合データベース出力画面

本画面は開発前のβ版を利用



ＥＸＣＥＬを用いたデータ登録ツール



ＡＣＣＥＳＳを用いたＲＤＢへのデータ登録



データベース登録医薬品数

■ 総計：５８４医薬品

１．発現プロフィ－ルプロジェクトで利用される医薬品群

１７医薬品

２．日本薬局方記載の医薬品群

３．日本医薬品集（日本医薬情報センター編）

２５６医薬品

３１１医薬品



統合データベースのまとめ

情報の個別管理

情報の独立性が高い

情報収集の遅れ

異種データ間の
連携操作困難

情報の統一管理

情報の連携強化

情報収集のタイムリー性

連携操作の簡便化



統合データベースの今後の展開

データ ＲＤＢ

・コンテンツ拡充

・データ項目の充実

・新規分野の取りこみ
臨床、治療データ等

・他ＤＢとの連携

・外部ソフトとの連携

・ＸＭＬ化の推進

・ＧＵＩの改良

・プラグイン機能

ネットワーク


