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（論文 内容の要 旨）

二次代謝産物 は、生物 の成長 、発 生または生殖 に直接関与 しない一群の天然化合物 として定義

、 され る。代謝経路の文脈 における 「二次的」 とい う用語は、1891年 に導入 された。二次代謝

産物 の生物の生体内における機 能は、害虫お よび病原体に対す る防御反応、太陽光などの刺激

に対す る防衛反応な どを含む進化過程において獲得 された生体分子活性 に関連す る。そのため

二次代謝物 と化学構造および代謝経路 との関連性 を明 らかにす ることは、代謝産物の活動に重

要な手がか りを与え、進化過程にお ける二次代謝産物の機能獲得 メカニズムの解釈 につながる

可能性が ある。本研究では数ある二次代謝物の うち構造多様性が非常に高いアルカロイ ド化合

．物 を研 究対象 としてお り、これ らの生合成に関す る情報 を最新の学術文献か ら収集す るこどで、

アルカ ロイ ド化合物 の経路情報の拡充を行 った。現在 、KNApSAcKCoreデ ー タベースで収集

されてい るアルカ ロイ ド化合物種は、約1万 件におよぶ。その うち、代謝経路が解明 され てい

る代謝物は約600程 度である。アルカロイ ド化合物の特徴は、窒素 を含む多様な環構造にある。

そこで、代謝経路既知のアルカ ロイ ド化合物 と同一の環骨格構造 と有す るものは、約1万 種の

うち約3千 種であ り、残 り約7千 種のアルカロイ ド化合物については、代謝経路は未知であっ

た。アルカ ロイ ド化合物の代謝経路 としての特徴は、出発物質 に、ア ミノ酸 を用いることにあ

る。そ こで、経路情報 と結びついたアルカ ロイ ド化合物の出発物質の予測 をグラフ畳み込みネ

ッ トワークを用いた学習モデル による出発物質の予測 を試 みた ところ、95％を越 える良好な識

別が可能 となった。っま り、複雑 な環骨格 を有するアルカ ロイ ド化合物の 中には、出発物質の

構造特徴 が含 まれていると推測 され た。 このことは、二次代謝物構造一代謝経路間の関係性を

体系的に理解す る重要 な知見である。
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（論文審査結果の要 旨）

平成29年12E22日 に開催 した公聴 会 の結果 を参考 に、平成30年2E

16日 に本博 士論 文 の審査 を実施 した。

以 下 に述べ る通 り、本博 士論 文は、本学位 申請者 が情報科学 のデー タサイエ ン

ス分 野 で研 究 開発活動 を続 けてい くため に必要十 分 な素 養 を備 えて い るこ とを

示す もの であ る。

江 口遼 平 は、’アル カ ロイ ド化合物 の出発 物質 の予 測 を グラ フ畳 み込み ネ ッ ト

ワー クを用 いた学習モデル による出発物 質の予測 を試 みた。その結果 、非常に良

好 な識別 が可能 となった。つま り、‘複雑 な環骨格 を有す るアル カ ロイ ド化 合物の

中には、 出発物 質の構 造特徴が含 まれ てい る と推測 され た。

本論 文 は、情 報科学 とバ イオイ ンフォマテ ィクスの境 界領域 をデー タサイエ

ンスに よ りつ な ぐメタボ ロ ミクスの発展 に大 き く貢献す るもの であ る。 よって、

本 論文 は、博 士 （工学）の学位論 文 と して充分 な価値 があ るもの と認 め る。


