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ゲノムマイニング
Nature “the human genome”  Feb 2001

“In this issue, …, nine data‐mining papers that 
interrogate the genome …”



合成⽣物学がおもしろい
いわゆる PKS, NRPS が主体

Itoh et al. ACS Synth Biol 2018



RiPP: ribosomally synthesized and 
post‐translationally modified peptides

通常のペプチドが修
飾されてできる⼆次
代謝物群。バクテリ
アで知られ、菌類・
植物にも存在

1. coelichelin; 3. ustiloxin B; 4. α‐amanitin; 5. asperipin‐2a; 6. phomopsin A; 7. lyciumin A;
8. epichloëcyclin



植物ゲノムマイニング

データが蓄積され、⾃由にマイニングできる時代に



メタボロームマイニング
未知の天然物は、普通の⽣物にもまだまだある

Epimetabolite … non‐
mainstream metabolites 
with biological activities

New class of lipids …
acylsphingomyelin, 

acyl‐hexosyl ceramide 

N‐methyl UMP
In cancer cells 

N‐methyl alanine  
in fecal matters



マイニングのプロセス
ゲノム
1. 配列リポジトリより、

PKS等のグルーピング
(DDBJ, RefSeq etc.)

2. HMMによる機能推定
(dedicated tools)

3. 構造推定、メタボロー
ムの援⽤

4. 遺伝⼦KO等による検証
(experimental)

メタボローム
1. リポジトリより、未知

ピークのグルーピング
(BinBase, etc.)

2. 組成式の同定
(dedicated tools)

3. MS/MSスペクトルによ
る構造推定
(ネットワーク解析)

4. 標品による検証
(experimental)



Comparative Metabolome Analysis
Tsugawa et al. Nat Methods 2019

１２植物、３１組織のメタボロームから１０９２の代謝物を同定、３４４組成
式も公開 (うち４２０が標品による）
新規同定の圧倒的多数は糖や脂質の付加体
本当に新規の構造は難しく、ハイライトは N‐fructosyl S‐(2‐carboxypropyl) 
glutathione. （ハンドアノテーションによる）
MS/MS類似度は GNPS と同じアルゴリズム



遺伝研（かずさ）

理研

MetaboBank 全体構想 (未公開）

メタデータ
ベース

メタデータ
ベース

Prime →
> 10 TB

MassBase→
10 TB

⽣データ
ユーザー

欧州のMetaboLights, 
⽶国のMetabolomics 
Workbenchに並ぶ、⽣デー
タのリポジトリ。
DDBJサービスとして開設。
令和⼆年度には⼀般から
投稿を受付。

データはOmics
DI (omicsdi.org)
およびmetabolomeXchange
登録。 Metabolonote

の後継
(KomicMarket)

RDF platform
は理研メタ
データベース

標準
スペクトル

MassBank
の後継

RIKEN PMM

Kazusa PMM

MetaboBankWiki

BioSample/BioProject

KNApSAcK Family



metabobank.riken.jp

46プロジェクト
54の⽣データセット
が検索可能（GC/MS)

かずさDNA研のデータも
今年はここに統合

⽣データは、かずさDNA研
や理研のサーバにリンク

理研PMMに集約



まとめ
• メタボロームマイニングが可能な時代
• オミックス統合はまだ難しい

植物データで遊びたい⼈はぜひ PMM, Plasmaへ
metabobank.riken.jp
plasma.psc.riken.jp


