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II. 成果の概要（総括研究報告）

本プロジェクトでは支援と高度化として以下のような成果を得た。

情報拠点としての支援としては、代表機関（遺伝研）を中心として開発を行ったVaProSを核として、

東北大拠点が高度化の一環として開発を行った天然リガンドデータベースや遺伝子共発現ネットワークデ

ータベースや低分子結合部位データベースの実践的な講習会を定期的に行った。ここでは、特に、ウェッ

ト系の研究者が自ら様々なデータベースを渡り歩けるように、P3KとTPRPの成果の利用推進として我々

が開発を行ったデータベースとして、機能部位の分子表面データベース（eF-site）,類似性検索による機能

部位予測（eF-seek）,遺伝子共発現データベース（COXPRESdb, ATTEDII）等も含めた幅広い紹介を行

った。また、蛋白質科学会や生物物理学会と言った関連学会でのブースでの説明や、関連研究者へのデー

タベースの紹介と利用支援も実施した。成果の発信としては、農芸化学会でのシンポジウム、生化学会で

のシンポジウムでの発表など、拠点の活動を中心として成果の発表を実施した。分担機関としての個別支
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援としては、10件の個別支援を行い、内７件の原著論文の発表を行うことができた。また、分担機関とし

て、独自データベースCOXPRESdb, ATTEDII、eF-siteの稼働維持と継続的なコンサルテーションを行

い、年間計 18 万ユニーク訪問を全世界から得る日本発の存在感の高いデータベースとして利用されるま

でになった。 
 高度化としては、当初計画の目標とした代謝ネットワーク(KEGGデータベースを利用)に関わるタンパ

ク質とそれに結合する基質又は生成物（低分子化合物）について、それらの複合体構造が不明のものも含

めた対象とした網羅的なモデリングを実施し、「リンク切れ」の問題を１つ解決することができた。結果は、

既知の複合体構造を含めてデータベースとして公開を開始した（Natural Ligand Database; NLDB）。ま

た、計画の途中から情報拠点が一体となって、ヒトゲノムの中に見られる多型の解釈に資するシステム開

発行うことになったので、NLDBには、一塩基多型や病気に対応する IDや任意のキーワード等による検

索が可能な柔軟な検索機能も実装した。さらに情報拠点全体で開発した構造生物科学のデータクラウド

VaProSにNLDBだけでなく遺伝子の共発現ネットワークデータベース（タンパク質間相互作用ネットワ

ークも統合済み）も統合することで、当初計画に掲げた複数のネットワークに関わるデータベース横断的

な検索を実現することができた。また、遺伝子共発現ネットワーク、タンパク質間相互作用ネットワーク

及び代謝ネットワークをデータベース横断的に利用可能にした。以上のように、今後もユーザインターフ

ェースの改良は必要ではあるが、当初想定以上のデータベースとシステムの開発を行うことができたと考

えている。その結果、タンパク質間相互作用に大きな影響を与えながら、濃度の調整で変異の影響を回避

し高頻度で観察される面白い変異を報告することもできたし、様々な低分子を認識することができる特徴

的な結合部位(Sociable Binding Site)を同定することができるなど、単なるデータベース構築にとどまらな

い科学的な知見を得ることもでき、高度化の当初計画は概ね達成できたと考える。 
 

   In this project, the following results were obtained as supportive studies and research activities. 
  As supportive studies as an information team, we have connected our natural ligand database and 
gene co-expression network database with VaProS developed by National Institute of Genetics. By 
using VaPros and some other databases such as database of molecular binding sites of the molecular 
surface database (eF-site), functional site prediction by similarity search (eF-seek), and gene 
co-expression database (COX PRESdb, ATTED II), we regularly conducted practical workshops for the 
wet researchers so that they can walk around various databases themselves. In addition, explanation 
at the booth at the related scientific conference as an introduction of databases to related researchers 
and support for use were also carried out. For the dissemination of outcomes, the results were 
presented focusing on the activities of VaProS, in symposiums at the Society of Agricultural Chemistry, 
the Biochemical Society, and so on. As individual support as Tohoku University Team, we were able to 
conduct ten supports and published seven original papers. In addition, we maintained our own 
databases COXPRESdb, ATTEDII, eF - site and these are now used as the databases with a strong 
presence from Japan, which achieved a total of 180,000 unique visits a year from the whole world. 
  As for research work, we have solved a "missing link" problem that we proposed at the beginning of 
this research project, which are often observed when we tried to connect different database. For 
example, we can use KEGG to find which proten can interact with a ligand, but it is not 
straightforward to find the complex structure of the protein and the ligand because protein-ligand 
complex often solved with analogues.  As a result, we could launch a new database called Natural 



3 
 

Ligand Database (NLDB), which contained the known ligand complex structures based on the 
modelling. Also, since the information team tried to integrate genome variation data to VaProS, we 
have developed a system that will contribute to the interpretation of single nucleotide polymorphisms 
found in the human genome.  Furthermore, by integrating not only NLDB but also gene 
co-expression network database (protein-protein interaction network has also been integrated) in the 
VaProS. We still need to improve user interface, but we believe we were able to develop databases and 
systems beyond initial expectation. As a result, it was possible to report interesting mutations 
observed at a high frequency while avoiding the influence of mutation by adjusting the concentration 
in vivo. We can also obtain scientific knowledge beyond database construction, such as being able to 
identify characteristic binding sites (Sociable Binding Site), we believe that the initial plan for 
research activities was largely achieved.  
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