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データベース整備とデータ統合
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Sagace
創薬・疾患研究のための生命科学分野のデー

タベースの横断検索サービス
https://sagace.nibiohn.go.jp/

Licensed under a Creative Commons 表示4.0国際ライセンス
©2020水口賢司（医薬基盤・健康・栄養研究所 AI健康・医薬研究センター／大阪大学蛋白質研究所）



悪性リンパ腫での検索結果

3

同義語展開

研究関連の信頼出
来るデータベース
からの情報
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オントロジー、ID
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インターネット上の公共データ
遺伝子，タンパク質，パスウェイ…

セマンティックウェブ技術を
用いたリアルタイムの取得

21 43 … 遺伝子発現パターンに基づく
化合物ランキング機能

アレイA アレイB

大規模データ行列

http://toxygates.nibiohn.go.jp/

Nystrom et al., Bioinformatics (2013)

Toxygates
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RDF datasets
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Putting it together
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(Drug Metabolism and pharmacokinetics Analysis Platform) 

https://drumap.nibiohn.go.jp/

DruMAP
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Public data

Name Value Type Description

oxprenolol 0.2 LogP Partition coefficient (logP)

propranolol -4.68 LogP
Permeability coefficient through artificial
membrane

propranolol 1.18 Log P Partition coefficient (logD7.4)

Name Value Unit Type Description

verapamil 1 mL.min-1.g-1 CL
Intrinsic clearance in 
mouse microsomes at 1 uM

verapamil 8 mL.min-1.kg-1 CL
Intrinsic clearance in 
mouse microsome by LC-
MS/MS

Meta data with various attributes

Data quality influences prediction accuracyData quality influences prediction accuracy
Prediction model of metabolic 

stability (CLint)
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Esaki et al, Mol. Inf., 2019

Dataset
Non-curated training: 6,999 

Curated training: 4,567 
Test: 586

Necessary to build a database with 
curated (high quality) information
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医薬品情報における
データ活用の現状と課題

PMDA
医薬品情報検索
サイトで得られる
情報のほとんどは、
構造化されていない

学習用データとして
活用するためには
データクレンジングの
必要があり、

それが活用の壁となっている

インタビューフォーム構造化への取り組み
大阪大学蛋白質研究所 医薬基盤・健康・栄養研究所 長尾知生子
医薬基盤・健康・栄養研究所 深川明子
京都大学大学院医学研究科 中津井雅彦・鎌田真由美
ライフサイエンス統合データベースセンター 川島秀一 ・片山俊明
理化学研究所 安倍理加

長尾知生子さんより
表示 国際ライセンス
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（ ）化

自動変換テンプレート

インタビューフォーム の構造化を を用いて行った。
は、 標準仕様。特定の企業や に依存して

いない。
モデルはグラフ構造であり、データの変更・追加などに柔軟に対応。

など膨大な公共の医薬・生命科学データベースとシームレスに統合。
オントロジーで標準化することで、添付文書 と の対応も管理できる。

11品目（ベタニス、オプジーボ点滴静注、アイリーア、エ
レベンゾ錠、プログラフ注射液、リアルダ錠、ルセフィ錠、
ヘムライブラ皮下注、ボナロン（経口、点滴）、セレキノ
ン錠、ヒルテプソ点滴静注）について、PJ26の有志の方の
ご協力も得て、RDF化。

長尾知生子さんより

表示 国際ライセンス
水口 賢司（医薬基盤・健康・栄養研究所 健康・医薬研究センター／大阪大学 蛋白質研究所）



PCSK9を例に データソースによって、疾患・表現型の用語がバラバラ

TargetMineの遺伝子・疾患関連性データ



click
https://mizuguchilab.org/manta/

統合解析プラットフォーム MANTA の公開
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Cohort A

Cohort B

Height
Weight
GOT
GPT
… 

Height
Body weight
GOT
GPT
… 

Cohort C

Height
Body mass
AST
ALT
… 

統合

用語の統合によって、比べられるようになった

コホートによって、表現型の用語がバラバラ

Cohort Sample Height Weight AST ALT
A sa01 170.5 65.2 47 56
B sb01 165.0 58.6 52 69
C sc01 168.5 64.0 19 13
… … … … … …
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• データ公開、長期的な維持について
各方面からの強い期待

• 多面的な課題（技術、制度、慣習…）

• インフォマ人材≠DB人材
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