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本研究の目的はWebリソースに関する RI）F（Resource Descrip也on  

mamewoTk）ベースのメタデータをグラフィカルかつインタラクティプに表  

示することであり、またそれを通したメタデータの機能拡張に在る。対象は  

生物学、生物化学で基本的な知識である代謝経路マップとした。RDFに基づ  

いて設計したモデルは6つのクラス：Substrate，enヱyme，direction，entity；  

blockandmapを持つ。そして、ⅩMmで審かれたR工）F外部表現を解釈し、  

代謝経路マップを描画するJavaアプレットを開発した。そのマップではマウ  

ス・ドラッグによりノードをインタラクティプに移動することが可能であり、  

本研究は静的なRDFに動的な機能を加えるなど当初の目的を達成した。  
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TheainBOfthiBStudyaretodi＄PlaymetadataaboutWbbre80u∬℃e  

graphicanyandin七eractivebTandto extend afunctionofme七ada七a  

ba畠edonResourceDescriptionFramework（RDF）．Theta∫getOfthe  

8tudyi8ametabo止cpathwaymaptha七i8funda皿en七alknowledgein  

biologyandbiochemistry：Ade＄ignedmodelba8edonRDFcon七ainB6  

claB8eS：8ubstrate，e呵me，direc七ion，entity；blockandmap．XMLi8  

usedintheRDFexternalrepresentation．The authors developed  

JavaappletthatinterpretBtherepresentationwritteninXML，and  

di8plays a metabol血 pathway map．The mapiBinteractivebr  

manipulatedwith mouse drag．The study extended afunction of  

metadata．  

1 はじめに  

インターネット上で公開されるWebリソースの数が膨大かつ多種多様になったため、W6bリ  
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図1人手による代謝経路マップ（クエン酸サイクル）の描画の例  

出典‥京都大学化学研究所のKEGG＜URL：http：〟www．genome．ad．jp／kegg／pathway／map／＞   

ソースに関するデータを記述するメタデータとそのモデルであるRI）F（Resource De8Cription  

Language）［RDF］、そして RD甘 の外部表現に使用される ⅩML（eXtenBible Marknp  

Language）ⅨMI」などが注目されているLAl］。しかし、W3Cの規格であるR工）Fは未だ仕様確定  

段階には至っておらず、世界の利用者に対してコメントを求めていることから、なお様々な分野  

のⅥbbリソースへの適用可能性を検討する必要があると言えよう。   

そこで本研究では、複雑な情報構造を持つ代謝経路マップを適用対象に採り上げて検討し、RDf－、  

ⅩML、Javaアプレットを用いることによってインタラクティブな代謝経路マップを試作した。   

代謝経路マップとは、生体物質の代謝を担う酵素反応群を代謝経路の順に整理してマップ状に  

表現したものであって、生物学、生物化学の教科書に掲載される基本知識である。経路の形状は  

直線であることはむしろ少なく、環状の場合が多く、また分岐もあるなど複雑である。例えば、  

代表的な例であるクエン酸サイクルはクエン酸（citrate）が9段の酵素反応によって代謝される環  

状の経路であり、さらにその中に複数の分岐を含んでいる（図1参照）。   

Webによる代謝経路マップとしては、京都大学化学研究所によって行われているゲノムネット  

サービスのⅩEGG（Ⅹyo七oEncyclopediaofGene8andGenome8）の中の代謝経路マップが挙げら  

れる。ⅩEGGでは代謝経路マップがクリッカプル・マップになっており、マップの中の任意の酵  

素反応をクリックすれば、その反応を記述したⅥ毎bページに跳ぶことができる。しかし、メタデ  

ータ、RDF、ⅩMLは何れも使用されていない。   

0血8【Ocbs91】【Ocbs96】はコンピュータで代謝マップを扱う研究を行った。個々の酵素反応のデ  

ータは関係DBMSに格納される。そして彼らが開発したプログラムが、そのデータに基づいて按  
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続する酵素反応を見つけ、代謝マップを木構造で表示する。しかし、木構造では環状の経路が表  

示できず、分岐の表示に無理があり、また、木構造で表示された代謝経路は教科書に描かれてい  

る環状のマップとは異なり見難いなどの欠点がある。   

そこで本論文では、ユーザが環状かつ分岐を持つ代謝経路マップの構成要素をディスプレイ上  

でインタラクティプに移動換作することによって、ユーザの自由な視点で代謝経路を検討可能と  

することを研究目的とし、RDF、ⅩMl、Javaアプレットを用いることによってそれを実現した  

ことを示す。  

2 代謝経路マップの特徴と電子化の要件   

代表的な代謝経路であるクエン酸サイクルを例として述べる。まず、ニのサイクルは酵素反応  

が組み合わさって構成されている。そして、ある酵素反応によって生成される化学物質は次の酵  

素反応の原料物質になる。出発化学物質：クエン酸（citTate）は酵素：aCOn止ase によって  

ci8・aCOnぬ他に変化し、以下次々と酵素反応によって炭酸ガス（CO2）と高いエネルギー を持つ化学  

物質を出しながら炭素数の少ない化学物質に変化し、途中の2偶の鮎marateが酵素：鮎皿紺aSe  

によって1個の（s）・malaねに成る段階を経て、元のcitrateに戻るが、サイクルを1回回るごとに  

1個分のcitrateが消えていく。図1では化学物質は○で示されてその横に名前が書かれ、酵素は  

長方形で示されて酵素名ではなく、ID番号、たとえば、aCO血taseは4．2．1．3と書かれている。   

同じ酵素であっても関わる反応が異なることがある。たとえば、aCOnitaBeはcitrate を  

cis・aCOnitateに変化させる反応と、Cis・aCOnitateをiBOCitrateに変化させる反応の2つに関与す  

るから、この2つの反応を区別する必要がある。   

また、この酵素反応は可逆反応である。図1で矢印が双方向に付いているのはそれを示してい  

る。従って、一つの酵素反応の中でも原料物質、生成物質という属性を付けることは望ましくな  

い。反応の向きが逆になれば、属性が逆になるからである。   

さらに経路には枝分れが在る。図1のA点から臥点に至るルート1とル｝ト2がその例である。  

この場合は反応に関与する酵素が異なるが、これは生物種や生体組織に依り異なる酔素が存在す  

るためである。このことは、対象とする生体組織に依り、主たる経路が異なることを示し、その  

場合は経路の図を変形して検討できると便利であることを示唆している。また、情報の構造モデ  

ルは経路の枝分れに対応できることが必要である。また、図1のa点に上から来る矢印はクエン  

酸サイクルとは異なる代謝経路マップからの接続である。この種の接続関係も表現できることが  

必要である。  

3 代謝鰹路マップのRDFによるモデルとそのXMLによる外部表現   

以下のクラスを設定した。  

・8ubstra七e：図1の○で表されるノードに対応する。化学物質を示すが、クラスの各インスタ   

ンス（以下、リソースという）を識別するため、○一つ毎にIDを設定する。異なる場所に在   

る○が示す化学物質が同一物質の場合でも、IDを個別に設定する。  
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図2 代謝経路マップの構成モデル 仮想のマップMOlを例として  

・en野me：図1の長方形で表されるノードに対応する。酵素を示すが、クラスの各リソースを   

識別するため、長方形一つ毎にIDを設定する。異なる場所に同一酵素が在る場合でも、ID   

を個別に設定する。  

・d止ection：酵素反応に対して同じ向きに在る化学物質を反対向きにある化学物質と区別する   

ために用いる。たとえば、CitrateからciBqaCOmitateへの反応では酵素ID：4．2．1．3のcitrate   

向きとcis－aCOn止a鹿向きの2つのd正ectionのリソースを設定し、それらを識別するIDを設   

定する。  

・entity：8ub8trateやenzymeの実体を示す。Sub8trateやenzymeはマップ上の位置に対応し   

ているため、entityによって実体を示す。  

・block：個々の酵素反応の単位を示す。個々のリソースはIDによって識別する。  

・map：代謝経路マップに対応する。連鎖した酵素反応の集まり。個々のリソースはIDによっ   

て識別する。  

図2に例として仮想のmap：MOlのRI）Fモデルに基づく構成を示す。MOlはbk）Ck：BOl，BO2，  

BO3，BO4から構成される。そして、BOlはEOl，SOl，SO2，SO3，SO亀DOl，DO2を含む。また、  

SOlから見れば、SOlはBOlとBO4に繋がり、BOlにおけるd正ectionはDOl、BO4ではDO8  

となる。   

個々のリソースは以下に示すプロパティとリテラルを持つ。  

・リソース：8ub8trateはプロパティとして、1つ以上のblock、2つのdirection、1つのentity   

を持つことができる。対応するリテラルは順にblockのID、血ectionのID、化学物質名で   

ある。  

・リソース‥enzymeはプロパティとして、1つのblock、2つのdirection、1つのentityを   

持つことができる。対応するリテラルは順にblockのID、血ectionのID、酵素IDである。  
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図3 Bubstrate：SOlに関するRI〕F表現  

・リソ叫ス：directionはプロパティとして、1つのblockと、1つのenzy皿eと、1つ以上の   

substrateを持つことができる。対応するリテラルは順にblockのID、酵素ID、Subs七rate   

のIDである。  

・リソース：blockはプロパティとして、1つ以上のenzymeと、2つのdirectionと、2つ以   

上の8ubstrateを持つことができる。対応するリテラルは順に酵素ID、directionのID、   

substrateのIDである。  

・リソース：mapはプロパティとして、2つ以上のbbekを持つことができる。対応するリテ   

ラルはblockのIDである。  

例としてBubBtrate：SOlに関するRDF表現を図3に示す。SOlは2つのblockプロパティのリ  

テラルとしてそれぞれBOlとBO4を持ち、2つのd止ectionプロパティのリテラルとしてそれぞ  

れDOlとDO8を持ち、1つのentityプロパティのリテラルとしてb濾血Ⅲ1を持つ。同様に代  

謝経路マップを構成する各リソースについてRDF表現が書ける。   

図3のRDF表現に対応するⅩMLによるRDFの外部表現は以下のとおりである。   

くde8Cr如tionabout＝”SOl”＞  

＜entity＞ki8hitsul＜／entity＞  

＜d豆ection＞DOlく／d豆ection＞  

＜direction＞DO8＜／direction＞  

＜block＞BOlく化lock＞  

＜block＞BO4＜几lock＞  

＜／description＞  

同様に代謝経路マップを構成する各リソースについてⅩMLによるRDF外部表現が書ける。そし  

て、これらのR工）F外部表現を並べることによって代謝経路マップ全体を記述する。  

4Javaアプレットを用いたインタラクティブな代謝経路マップの表現   

前述のⅩMLによるRDF外部表現を解釈し、それをもとに代謝経路マップをインタラクティブ  

に再構成できるJavaアプレットを作成した。このアプレットを動かせば、ユーザはマウスを使  

ってディスプレイ上のノードをドラッグすることによって、代謝経路マップを自由に変形するこ  

とができる。  

ー91－   



図4 代謝経路マップ（クエン酸サイクル）のインタラクティプな変形の結果 その1   

このJavaアプレットをクエン酸サイクルに適用した例を図4に示す。まず、クエン酸サイク  

ルを構成する各リソースについて、ⅩMいこよるRDF外部表現で記述した。次いで、そのⅩML  

データを前述のJavaアプレットが解釈し、クエン酸サイクルを描画する。描画された代謝経路  

マップの構成要素であるsubstrateやen2：ymeなどのノ山ドをマウス・ドラッグすることによっ  

て代謝経路マップを変形することができる。こうして図1に近い形にした代謝経路マップを図4  

に示す。図4は図1の表現と基本的に同じである。異なる点は、化学物質は○ではなく、長方形  

で示されていること、反応の矢印は省略されていること、酵素IDは長方形で囲まれてはおらず、  

そのまま書かれていることなどに限られる。   

描画された代謝経路マップは自由に変形できることを示すために、図4とは左右逆の対称の形  

に変形したマップを図5に示す。  

5 考察   

map，block，Bub8trateは一見、階層関係にあるように見えるが、Substrateが隣り合う2つの  

blockの双方に属するため厳密な階層関係にはない。これはBubstrateが或るblockでは生成物質  

であると同時に隣のblockでは原料物質だからである。このような現象は代謝経路に限らず内部  

構造を持つものが経路を構成する場合には起きる現象である。この場合には階層関係として記述  

するのではなく、構成要素（代謝経路マップの場合はsub8trate）が同時に複数の構成単位（今の  

場合はblock）に属することを記述する必要がある。また、この記述により、8ub8なateが複数の  

blockを接続していることが明示され、その結果、経路の描画が可能になる。  
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図5 代謝経路マップ（クエン酸サイクル）のインタラクティプな変形の結果 その2   

代謝経路マップを自由に変形することによって、経路の中でユ…ザが注目している部分を強調  

したマップにすることができる。また、そうすることによって複雑な代謝経路の理解を深められ  

る。さらには何かアイデアを思いつくことを助ける可能性もある。   

RD万一自体は静的な表現であるが、Javaアプレットと組み合わせることにより動的かつインタ  

ラクティプな表現になりうることを本研究は示した。  

6 おわりに   

以上、代謝経路マップを記述するRDF表現を考案して、ⅩMLによるR工）F外部表現を記述し、  

それを解釈してインタラクティプに変形可能な代謝経路マップを描画するJavaアプレットを作  

成した。  
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