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有機合成における酵素番号予測のための
特徴選択とクラスタリングを用いた

ケモインフォマティクス
Chemoinformatics Using Feature Selection and Clustering

for Enzyme Commission Number Prediction
in Organic Synthesis

武藤 克弥 (Katsuya Muto)
t815070@st.pu-toyama.ac.jp
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Teams, 14:20-14:35 Wednedday, February 16, 2022.
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1. はじめに

近年，新型コロナウイルスなどの影響で新薬開発の需要が高まり，ケモインフォマ
ティクスと呼ばれる，情報技術を用いて化学反応の設計や予測を行う研究が増加して
いる．
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2.1 有機合成と酵素および情報分野

有機合成では生体内に存在する有機物などを人工的に生成し，医薬品や必要となる化
合物を作り出す．

[1] 中野裕太, 瀧川一学, “化学反応ネットワークにおける最適反応経路候補の列挙”, 情報処理学会研究報告, Vol. 122, No. 16, 2019.

[2] Tamas Benkovics, John A. McIntosh, Steven M. Silverman, Jongrock Kong, Peter Maligres, Tetsuji Itoh, Hao Yang, et al.,

“Evolving to an Ideal Synthesis of Molnupiravir, an Investigational Treatment for COVID‐19”, ChemRxiv, 2020.
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2.2 酵素番号 (EC番号)

酵素を 4組の数字 (EC ○.○.○.○)の組み合わせで分類したもの．
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2.3 使用する化学データベース

Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes(KEGG) と PubChem から必要となる
情報を取得する．

[3] “KEGG: Kyoto Encyclopedia of Genes and Genome“, https://www.genome.jp/kegg/kegg_ja.html, 閲覧日 2022.1.17.

[4] “PubChem”, https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/, 閲覧日 2022.1.17.

https://www.genome.jp/kegg/kegg_ja.html
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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3.2 計算機での化学構造表現，EC番号予測

ケモインフォマティクスでは化学構造を計算機で扱うための，様々な表現法が開発さ
れている．
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4.1 提案手法 (EC番号の予測)

ターゲット反応式と EC 反応式の類似性を比較し，最も類似する EC 反応式の EC 番
号を最適な酵素候補として予測する．
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4.1 構造変化を捉える特徴

反応物から生成物に変化する際の「特性値変化量」で類似性比較
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4.2 凝集型クラスタリングによる次元削減

用いる記述子が多い場合，多重共線性が発生する可能性がある．
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4.3 SOMによる反応式のクラスタリング

自己組織化マップ (Self-Organizing Map: SOM)を用いて，多次元の
特徴ベクトルを 2次元上に可視化し，クラスタリングを行う
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5.1 数値実験の概要 (ターゲット・EC反応式)

リボースのエステル化反応式と EC3.1.1反応式を比較する
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5.1 数値実験の概要 (動画)

数値実験のデモ動画を提示します．
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5.2 実験結果 (クラスタリングによる次元削減)

18 個のクラスタが形成され，80 次元の特徴ベクトルとなった．
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5.2 実験結果 (SOMによる反応式クラスタリング)

R 言語の som ライブラリを元に作られたプログラムを使用し，反応式のクラスタリ
ングを行った．



1. はじめに

2. 有機合成分野と
情報分野の関わり

4. 提案手法

5. 実験結果並びに
考察

6. おわりに

15/16

5.2 実験の考察

同クラスタ内でターゲット (T)の付近にある EC反応式に，いくつかの構造的共通点
が見られたが，予測されるべき EC3.1.1.3 は異なるクラスタに属していた．
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6 おわりに

おわりに

今後の課題


	1. ‡Í‡¶‡ß‡É
	2. ŠL‰@“⁄’¬ŁªŒì‡Æ‘îŁñŁªŒì‡Ì−Ö‡í‡è
	
	
	
	4.™ñ‹Ä”èŒ@
	
	
	
	5. ”À„±„‰›ÊŁÀ‡Ñ‡É“l”@
	
	
	
	
	6. ‡¨‡í‡è‡É

