
 

 天然物の化合物空間の視覚化と天然物探索研究への応用 

人羅勇気（熊本大院・生命科学） 

 天然物は、生命科学研究の化学プローブや創薬研究におけるシード化合物として利用されており、
新たな生命現象の理解や医薬品や機能性材料の開発に資する新規天然物の発見が求められている。 
 構造多様性に富む様々な天然物が含まれている微生物や植物のエキスの中から新規天然物を効率
的に発見するためには、エキスに含まれる数多くの既知化合物を迅速に推定することが重要である。
そこで我々は、微生物エキスの LC-MS/MS の分析データから既知天然物を一挙に推定する独自のデ
ータ解析技術を開発した。さらに、推定結果をもとにエキスに含まれる天然物の化合物空間を視覚化
することで天然物の構造多様性を包括的に理解する技術を確立した。 
我々が開発した既知天然物の推定手法では、はじめに[1] 天然物エキスの LC-MS/MS データを独

自に整備した化合物 DB と照合することにより候補化合物を選抜する。次に、候補化合物について、
[2] 構造類似性に基づく候補化合物の分類と順位付け、[3] MS/MS スペクトルに対して CSI:Finger 
ID を用いた順位付け、[4] 生物起源の情報に基づく順位付けの 3 通りの方法で評価し、その結果を
統合することで[5] 既知天然物を推定することができる。 

本解析手法の中でも、[2]構造類似性に基づく候補化合物の分類と順位付けは、天然物エキス中には
類縁体が複数存在するという天然物の特徴を活かした独自の技術である。本手法では、まず候補化合
物を構造類似性に基づいてグループ化し、化合物群に分類する。次に物理化学的性質に基づいて化合
物群を形成する候補化合物を最適化し、類縁体ごと一挙に化合物を推定することができる。 
我々は、構築した既知天然物の推定手法を用いて真菌 Penicillium citrinum の成分を分析し、候補

化合物を構造類似度に基づいてネットワーク化することでエキス成分の化合物空間を視覚化した。ま
た、実際に複数の化合物を単離し同定した結果、本手法は高い精度で既知天然物を推定できることが
分かった。本手法は、新規天然物や生物活性物質の探索にも応用可能であり、天然物の探索研究を飛
躍的に加速させる有用な技術である。 
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既知天然物の推定手法の流れ． 

データベース照合により選抜した候補化合物を 3 種類の順位付け方法を用いて解析することにより、既

知天然物を推定する．また、推定結果をもとに天然物の化合物空間を視覚化することで、新規天然物や

生物活性物質の効率的な探索を可能にする． 
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