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生命科学分野における知識グラフとRDFポータル
生命科学分野におけるナレッジグラフとオントロジーを知って・学んで・使う



講義の概要

• 知識グラフの基本 
• 知識グラフの利点 
• 生命科学における知識グラフ 
• RDFの基本 
• オントロジーの基本 
• RDF Portalの紹介



知識グラフ（Knowledge graph）とは

知識グラフとは、実世界の事物（人、場所、組織、出来事など）とそれらの関係を、意味
を持った形で結びつけて表現するデータ構造のこと。 

グラフ構造を用いて、ノードが「事物」、エッジが「関係」を表し、情報同士を論理的に
接続する。 

たとえば「日本の首都は東京である」といった情報は、「日本」―「首都」→「東京」と
いう三つ組（トリプル）で表現される。

オープンデータ時代の標準WEB API  SPARQL（インプレス）より



知識グラフの種類
• RDFベース 
• 概要： 
• W3C標準のRDF（Resource Description Framework）形式を用い、トリプル（主語ー述語ー目的語）で知識を記述
する 

• オントロジー（OWL）による意味付け 
• 特徴 
• 意味論に基づいた厳密なモデリングが可能 
• 分野を超えたデータ統合に強い 
• 技術例： 
• トリプルストア（Virtuoso, GraphDB, Blazegraph）, 問い合わせ言語：SPARQL 

• プロパティグラフベース（グラフDB型） 
• 概要： 
• ノード・エッジに加えて、属性（プロパティ）を柔軟に付加できるグラフ構造 
• 意味論よりも構造と関係性の表現に重点をおく 
• 特徴： 
• 柔軟性が高く、操作・視覚化が容易 
• オントロジー表現は弱めだが実装がシンプル 
• 技術例： 
• Neo4j (問い合わせ言語：Cypher), Amazon Neptune (問い合わせ言語：Gremlinなど)

本講義の対象



知識グラフの利点

• 情報検索・探索における利点 
• 推論と意味理解における利点 
• 異種データ統合の利点 
• 人工知能（AI）との統合利点 
• ドメイン知識管理における利点 
• 拡張性と保守性の利点 
• Webとの親和性（LOD）



情報検索・探索における利点

• セマンティック検索の実現 
• キーワードベースではなく「意味ベース」の検索が可能。 
• 例：「オバマの妻は誰？」→「ミシェル・オバマ」と返せる。 
• 関連知識のナビゲーション 
• ノードとエッジで構造化されているため、関係性をたどって探索できる（例：人物→著
書→出版社）



推論と意味理解における利点

• 論理推論の基盤 
• RDF/OWLベースの知識グラフでは推論エンジンにより新たな知識（暗黙知）を導出可
能 

• 例：「XはYの親、YはZの親」→「XはZの祖父母」 
• 意味の一貫性と精密性 
• 用語や関係性の定義がオントロジーで明確化されており、意味の曖昧さを排除。 

•



異種データ統合の利点

• 論理推論の基盤 
• 異なるデータベース（例：関係DB、CSV、API）からの情報を、URIをキーに統合可能 
• リンクトデータとしての再利用性 
• データをWeb上の他のリソースとリンクできる（LOD: Linked Open Data の核技術）



人工知能（AI）との統合利点

• AIへの知識供給（Explainable AI） 
• ブラックボックスなモデルに対し、知識グラフを用いた説明可能な推論補助が可能。 
• 知識ベース強化学習やLLMの補完 
• 知識グラフを外部メモリとして使用することで、AIの知識を拡張・制御可能



ドメイン知識管理における利点

• ドメイン知識の形式化と可視化 
• 医学・法学・バイオ・金融など専門知識を明示的に構造化できる 
• ナレッジマネジメント 
• 組織内の知識を形式化し、検索・継承・再利用を可能にする



拡張性と保守性の利点

• 柔軟なスキーマ拡張 
• 従来のRDBに比べ、ノードや関係の追加が容易（非正規化不要） 
• スキーマレスなデータ収容 
• JSON-LDやRDFで記述されたデータは、都度変化するデータにも対応可能



Webとの親和性（LOD）

• Linked Open Data (LOD)としての活用 
• DBpediaやWikidataなどと接続可能。Web上
での知識共有と分散型ナレッジの基盤に。 

• 右図は、LOD cloudと呼ばれるRDFデータセッ
トがどのように相互に接続されているかを示す
ネットワーク図。生命科学以外にも、政府デー
タや地理、言語など様々な分野のLODが相互に
接続している。 

• SPARQLによる柔軟なクエリ 
• 統一された問い合わせ言語により、外部の知識
源との連携が容易。 LOD cloud

https://lod-cloud.net/clouds/lod-cloud.svg



バイオ分野における知識グラフ

バイオインフォマティクスにおける知識グラフ（Knowledge Graph, KG）は、生物学的エ
ンティティ（遺伝子、タンパク質、疾患、化合物など）とその関係性（発現、相互作用、関
連性など）を意味づけて構造化する手法。生命科学のデータは異種・分散・複雑であるた
め、KGはそれらを統合し、発見・推論・可視化を可能にする強力な基盤技術である。

エンティティ（ノード） 関係（エッジ）の例

遺伝子 発現する／制御する／変異がある

タンパク質 相互作用する／コードされる

疾患 関連する／原因となる

化合物 結合する／阻害する

経路（Pathway） 含む／関与する



RDFの構造

主語 目的語述語
Subject ObjectPrediate

URI 
または空白ノード

URI URI 
またはリテラル 
または空白ノード

オープンデータ時代の標準WEB API  SPARQL（インプレス）より

複数のトリプルがつながってRDFグラフ
（知識グラフ）が形成される



生命科学のデータ統合にRDFを利用する利点

• フォーマットが共通になる 
• データ統合が容易 
• データの意味が明確になる 
• オントロジーの利用など 
• W3C標準 
• 様々な分野において、国際的に利用されている 
• 連携がやりやすい



UniProt RDF

https://www.uniprot.org/uniprotkb/Q9NYK1/entry https://www.uniprot.org/uniprotkb/Q9NYK1.ttl

通常のエントリーページ RDF (turlte フォーマット)での表示

https://www.uniprot.org/uniprotkb/Q9NYK1.ttl


UniProt RDF
@base <http://purl.uniprot.org/uniprot/> .	
@prefix up: <http://purl.uniprot.org/core/> .	
@prefix xsd: <http://www.w3.org/2001/XMLSchema#> .	
@prefix go: <http://purl.obolibrary.org/obo/GO_> .	
@prefix keyword: <http://purl.uniprot.org/keywords/> .	

<Q9NYK1> a up:Protein ;	
  up:reviewed true ;	
  up:created "2002-01-31"^^xsd:date ;	
  up:modified "2025-06-18"^^xsd:date ;	
  up:version 208 ;	
  up:mnemonic "TLR7_HUMAN" ;	
:	
:	
  up:classifiedWith keyword:2 ,	
    go:0005737 ,	
    go:0032009 ,	
    go:0036020 ,	
: Q9NYK1のRDFの抜粋



情報科学におけるオントロジーとは

• 特定の領域における概念とその関係性を明確に定義した知識の構造のこと 
• 簡単に言えば、物事の意味を整理してまとめたもの、あるいは知識をコンピュータが理解できるよ
うに体系的に記述する方法 

• →よく「理解できるように」という説明がされるが、コンピュータプログラムで意味を扱いやす
くする、と言ったほうが誤解を産まないかもしれない

乗り物 
　┗ 自動車 
　　┗ セダン 
　　┗ SUV 
　　┗ ミニバン

書籍 
　┗ 小説 
　　┗ ミステリー小説 
　　┗ 恋愛小説 
　　┗ SF小説

オントロジーの例

カローラ instance-of セダン

ランドクルーザー　 instance-of SUV

ステップワゴン instance-of ミニバン

クラウン instance-of セダン

車種をオントロジーで定義することで、「セダンを列
挙する」といった意味を扱った検索が可能になる



RDF/OWL概念と他分野での対応表

RDF/OWL語彙 意味
知識工学 

オントロジー学 集合論

rdf:type 個体の型（所属クラス） instance of a ∈ C

rdfs:subClassOf クラスの継承 is-a A ⊆ B

owl:equivalentClass 同値なクラス A = B

owl:sameAs 個体同一性 a = b



生命科学分野のオントロジー

• 生命科学分野におけるオントロジーは、生体の構成要素や生物学的プロセス、疾患、実験条件などの概念を定
義・分類し、関係性を明示的に記述するための枠組み。 
• これらにより。生物学・医学の複雑な知識をコンピュータが扱える形で統合・検索・解析できるようになる

主なオントロジーの種類と具体例

分野 オントロジー名 説明

遺伝子機能 Gene Ontology (GO) 「生物学的過程」「分子機能」「細胞構造」から遺伝子機能を記述

疾患
Disease Ontology (DO) 

Mondo Disease Ontology (MONDO) 
Nanbyo Disease Ontology (NANDO)

疾患を階層構造で分類

解剖学
Uberon 

Foundational Model of Anatomy (FMA)
ヒトや他の動物に共通する身体部位（Uberon）や、ヒトの解剖学

（FMA）

細胞型 Cell Ontology (CL) 細胞種を定義（例：T細胞、線維芽細胞）

環境 Environment Ontology (ENVO) 「海水」「土壌」「腸内」などの環境条件を記述



生命科学分野オントロジーのポータルサイト

BioPortal

https://bioportal.bioontology.org/

•生物医学・生命科学オントロ
ジーのポータルサイト。 

•米国スタンフォード大学の
NCBO（National Center 
for Biomedical Ontology）
によって開発・運営。 

•千以上の公開オントロジーに
アクセス可能。

OBO Foundry

https://obofoundry.org/

•OBO Foundryは、相互運用性
と一貫性を重視したオントロジ
ーの共同体（federation）。 

•各オントロジーは、生物学的実
体やプロセスを標準化された形
式で記述し、他のオントロジー
と統合可能であることが求めら
る



RDF portal

• DBCLSによって開発、運用されている、RDFデータのポータ
ルサイト 

• 国内外で構築された生命科学データベースのRDFデータが収
集されている 

• RDFポータルでできること。 
• RDFデータのダウンロード 
• SPARQLエンドポイントに対する検索 
• 主要な生命科学RDFデータが網羅されている

https://rdfportal.org

https://rdfportal.org


RDF portal のデータセット
Dataset Major topic Description #triples Dataset Major topic Description #triples

UniProt Protein Comprehensive resource for protein sequence and annotation data 54,381,877,065 PubCaseFinder RDF Disease Disease-Phenotype associations and Gene-Phenotype associations 16,367,389

DDBJ Gene Semantic Representation of DDBJ Annotated Sequence Records 39,574,632,446 PGDBj Ortholog database RDF Gene Plant ortholog 13,652,175

wwPDB/RDF Protein structure Translation of PDBx/PDBML data into RDF. 16,203,298,274 ChEBI Compound Reference chemical structures, nomenclature and ontological classification 6,849,859

PubChem Compound Open chemistry database 15,277,890,568 Dataset of WURCS-RDF Glycan Dataset of glycan structures described by WURCS 6,213,789

DBKERO RDF Omics Multi-omics data sets including SNV, RNA-seq, ChIP-seq, BS-seq and TSS-seq 11,198,913,244 KNApSAcK RDF Compound RDFized dataset in the KNApSAcK family database 3,776,538

TogoID RDF Metadata Links between database identifiers. 7,770,732,116 GlyTouCan Glycan International glycan structure repository. 1,749,648

Open TG-GATEs Transcriptome Public toxicogenomics database 6,800,384,609 Rhea Reaction A expert-curated knowledgebase of chemical and transport reactions of biological interest 1,644,438

PubMed Literature Biomedical literature from MEDLINE, life science journals, and online books 2,531,937,601 HomoloGene RDF Gene Translation of NCBI HomoloGene data into RDF. 1,553,120

MBGD RDF Gene Microbial Genome Database for Comparative Analysis 1,609,018,143 HGNC Gene A resource for approved human gene nomenclature 1,314,653

ClinVar Variation Relationships between medically important variants and phenotypes 1,247,658,822 Metadata of JCM resources Bioresorce meta-database of microbial strains in Riken JCM 1,106,776

PubTator Central Literature Automatic annotations of biomedical concepts in PubMed and PMC articles. 1,107,708,438 Datase fo NBRC bioresource Bioresorce Microbes which are maintained, managed and provided from NBRC 868,816

ChEMBL Bioassay Bioactive molecules with drug-like properties 671,767,450 NLM Catalog Literature NLM bibliographic data for journals, books, and other materials. 203,480

BMRB/RDF Protein structure Translation of NMR-STAR data into RDF 643,511,337 Integbio Dabase Catalog/RDF Metadata A translation of Integbio Database Catalog data into RDF 117,526

Linked ICGC Dataset Transcriptome Small chemical compounds for drug screening on computer docking studies 577,082,774 Dataset of NARO Genebank Gene Microbes which are maintained, managed and provided from Genebank Project, NARO 132,210

NBDC NikkajiRDF Comopund Japan Chemical Substance Dictionary (Nikkaji) 344,246,952 PAConto Disease Pathogen Adherence to Carbohydrate Database 81,785

LigandBox Compound Small chemical compounds for drug screening on computer docking studies 283,928,849 SSBD Images Meta-information of quantitative data and microscopy images 40,300

jPOST database RDF Proteome Re-analyzed proteome dataset in the jPOST project 239,817,763 GGDonto Disease Genetic Diseases related to the Glycan Metabolism 39,440

MedGen Disease Information related to human medical genetics 126,664,418 GlycoEpitope Glycan Carbohydrate antigens and antibodies 30,150

RefEx RDF Transcriptome Gene expresson dataset derived from CAGE and GeneChip 123,447,475 NANDO Disease controlled vocabulary for intractable and rare diseases 26,425

Quanto Metadata Sequencing quality of public high-throughput sequencing data 107,782,639 Polyinfo BDG_S, ID definition Polymer Definition of biodegradation IDs and linking schemas for synthetic polymers. 5,446

DisGeNET RDF Disease A collection of genes and variants associated to human diseases 88,379,594 Nucleic Acid Drug Database Drug Nucleic acid drugs known as biopharmaceuticals 948

GTDB Taxonomy Genome taxonomy database 48,602,301 in progress

GWAS catalog Genome A catalog of human genome-wide association studies 21,344,103 Ensembl Gene Automatic annotations of eukaryotic genomes NA

FAMSBASE GPCR Protein structure Predicted protein structures of GPCR 21,297,786 BioSample Bioresorce Biological source materials used in experimental assays NA



RDF portal のエンドポイント

Endpoint Endpoint URL Datasets

Primary https://rdfportal.org/primary/sparql

TogoID, MBGD, Linked ICGC, Nikkaji, LigandBox, jPOST, RefEx, Quanto, 
DisGeNET, FMASBASE, PubCaseFinder, PGDBj, WURCS, KNApSAcK, GlyTouCan, 
HomoloGene, HGNC, JCM, NBRC, NARO Genebank, PAConto, SSBD, NANDO, 
GlycoEpitope, Polyinfo, NADD, GTDB

DDBJ https://rdfportal.org/ddbj/sparql DDBJ

DBKERO https://rdfportal.org/kero/sparql DBKERO

PDB https://rdfportal.org/pdb/sparql wwPDB, BMRB

SIB https://rdfportal.org/sib/sparql UniProt,  Rhea, 

EBI https://rdfportal.org/ebi/sparql Ensembl, ChEBI, ChEMBL, GWAS-catalog

NCBI https://rdfportal.org/ncbi/sparql PubMed, MeSH, ClinVar, MedGen, PubTator, NLM catalog, BioSample

PubChem https://rdfportal.org/pubchem/sparql PubChem



SPARQL例

PREFIX up: <http://purl.uniprot.org/core/>	
PREFIX taxon: <http://purl.uniprot.org/taxonomy/>	
PREFIX go: <http://purl.obolibrary.org/obo/GO_>	
PREFIX rh: <http://rdf.rhea-db.org/>	
PREFIX rdfs: <http://www.w3.org/2000/01/rdf-schema#>	

SELECT DISTINCT ?protein ?mnemonic ?rheaURI ?rheaLabel	
WHERE {	
  ?protein a up:Protein ;	
           up:organism taxon:9606 ;	
           up:classifiedWith go:0030424 ;	
           up:mnemonic ?mnemonic ;	
           up:annotation ?annot .	
  ?annot   a up:Catalytic_Activity_Annotation ;	
           up:catalyticActivity ?catAct .	
  ?catAct up:catalyzedReaction ?rheaURI .	
  ?rheaURI rdfs:label ?rheaLabel .	
}	
LIMIT 10

https://rdfportal.org/sib/sparql
で実行できます。

UniProt と Rheaへの統合クエリ



紹介：生命科学データベースのHackathonイベント

https://dbcls.github.io/Togothon/


