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KEGGKEGG/GenomeNet データベース講習会

医薬品データ+ KegDraw

2010年2月4日 16:00 - 17:00
小寺正明

（京大・化研バイオインフォマティクスセンター）
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KEGGまずは全体像を眺めてみましょう。

医薬品データベースとその周辺

• ゲノムネット医薬品データベース
– http://www.genome.jp/kusuri/
– JAPIC … 日本で承認された医薬品とその添付文書
– KEGG DRUG … 化合物ベースの医薬品データ

• KEGG BRITE
– Drug Classification … 医薬品の階層分類

• KEGG PATHWAY
– Drug Metabolism … 薬物代謝
– Drug Development … 医薬品構造展開の歴史
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KEGGまずは全体像を眺めてみましょう。

医薬品データベースとその周辺

JAPIC

日本で承認された医薬品とその添付文書
KEGG DRUG
化合物ベースの
医薬品データ

KegDraw
化合物描画と検索ツール

KEGG PATHWAY
パスウェイ

KEGG BRITE
階層分類

KEGG LIGAND
化合物と酵素反応

KEGG PLANT
植物

KEGG DISEASE
病気

KEGG GENES
遺伝子とゲノム
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KEGGhttp://www.genome.jp/kusuri/
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KEGG

JAPIC 医薬品データベース

• 各製薬会社が提供する添付文書
– 商品名、薬効分類、承認番号、薬物動態、副作用、
有効成分、etc...

• 医療用医薬品
– 「JAPIC医療用医薬品集」（赤ジャピ）

• 一般用医薬品
– 「JAPIC一般用医薬品集」（青ジャピ）

JAPIC = 日本医薬品情報センター
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KEGGJAPIC医療用医薬品データベース

• http://www.genome.jp/kusuri/
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KEGGJAPIC エントリの例
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KEGG医療用医薬品で「インフルエンザ」を「名称検索」した場合
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KEGG医療用医薬品で「インフルエンザ」を「薬効検索」した場合
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KEGG医療用医薬品で「インフルエンザ」を「全文検索」した場合
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KEGG検索したワードがハイライトされてます。
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KEGG一般用医薬品で商品名を検索してみた場合



13

KEGG腰が痛い場合
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KEGGhttp://www.genome.jp/kusuri/
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KEGGhttp://www.genome.jp/kusuri/ から「ペニシリン」を検索した場合
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KEGGhttp://www.genome.jp/kegg/drug/drug_ja.html
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KEGGhttp://www.genome.jp/kegg/drug/drug_ja.html から「ペニシリン」を検索した場合
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KEGGでは、KEGG DRUG エントリの中身を眺めてみましょう。

• ソース
– USP Dictionary
– JAPIC

• 日米で認可された薬
• 化合物ベース
• エントリ数：6640個
• http://www.genome.jp/kegg/drug/
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KEGG

• エントリ名
– 識別番号（D番号）

• Type
– Drug
– Mixuture

• 化学薬品の混合物
– Crude

• 生薬（化合物の成分を記載）
– Formula

• 漢方方剤（生薬の成分を記載）

Entry フィールド

基本的には化学構造単位ですが、生薬やワクチン等の単位でも扱われています
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KEGG

Name フィールド

• 一般名
– JAN : 日本
– USAN : 米国
– INN : WHO
– JP : 日本薬局方
– USP : 米国薬局方

• 商品名
– TN : 英語、日本語

ひとつの化合物でも、いろんな名前があります
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KEGG

Formula フィールド
Mass フィールド

• 分子式と質量

分子式と質量
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KEGG

Structure フィールド

• Mol file / KCF file
– 化学構造のダウンロード

• Jmol / KegDraw
– アプリで読み込み

• DB Search
– 類似構造検索

• SIMCOMP
• SUBCOMP

化学構造をゲットしたり類似化合物を検索したり
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KEGG

JmolJmolややKegDrawKegDrawボタボタ
ンをクリックすると、ンをクリックすると、
Java Web StartJava Web Startが起が起
動されて、動されて、JmolJmolまたまた
は、は、KegDrawKegDrawプログラプログラ

ムが立ち上がる。ムが立ち上がる。

ちょっと横道にそれて、少しだけ化学構造描画／検索アプリのお話。
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KEGG

KegDrawKegDrawののToolsToolsメメ
ニューから、ニューから、DBDBへのへの
構造検索構造検索が可能が可能

グラフマッチグラフマッチ

ビット列ビット列

ちょっと横道にそれて、少しだけ化学構造描画／検索アプリのお話。
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KEGG

Target フィールド
• 医薬品の標的となる遺伝子
やパスウェイへのリンク

KEGG DRUG データベースの話に戻ってきました。
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KEGG

Remark フィールド
• KEGG Compound や KEGG

BRITE へのリンク

薬物の階層的分類へも飛べます。
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KEGG

http://www.genome.jp/kegg/brite.html

KEGG BRITE … いろんなモノの階層分類
ちょっとまた横道に逸れて、階層分類のお話。
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KEGGhttp://www.genome.jp/kegg/drug/drug_ja.html のページの下のほう
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KEGG
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KEGG
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KEGG
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KEGG
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KEGG
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KEGG
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KEGG
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KEGG

Pathway フィールド

• KEGG PATHWAY
へのリンク
– 薬物代謝マップ
– 薬物構造展開マップ

再び、DRUGエントリの話に帰ってきました。
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KEGG

KEGG PATHWAY Database
http://www.genome.jp/kegg/pathway.html

ここクリック
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KEGG

Xenobiotics biodegradation

薬物の代謝
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KEGG

Drug metabolism
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KEGG

KEGG drug structure map
• 薬物構造展開マップ

薬物開発（薬物構造展開）の歴史
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KEGG

薬物構造展開薬物構造展開マップマップ
•• 6.1 Chronology: Antibiotics (9)6.1 Chronology: Antibiotics (9)

–– 抗生物質開発の歴史抗生物質開発の歴史

•• 6.2 Chronology: Nervous system Agents (9)6.2 Chronology: Nervous system Agents (9)
–– 神経系用薬開発の歴史神経系用薬開発の歴史

•• 6.3 Chronology: Other Drugs (17)6.3 Chronology: Other Drugs (17)
–– その他の薬開発の歴史その他の薬開発の歴史

•• 6.4 Target Based Structure Classification (10)6.4 Target Based Structure Classification (10)
–– ターゲットによる構造分類ターゲットによる構造分類

•• 6.5 Skelton Based Structure Classification (8)6.5 Skelton Based Structure Classification (8)
–– 骨格による構造分類骨格による構造分類

構造類似性と開発の歴史
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KEGG構造類似性と開発の歴史
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KEGGhttp://www.genome.jp/kegg/drug/drug_ja.html のページの下のほう
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KEGG

フィードバック
• http://www.genome.jp/feedback/

KEGG / GenomeNet
に関する全ての事柄に
ついて、質問やコメント
お待ちしております。
（日本語大歓迎）

ユーザの皆様のご意見があってこそデータベースはよりよいものになります。


