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要旨

 植物や微生物あるいは海洋生物などの生物は生合成経路を経て天然物を生合成している。これらの
天然物はその化学構造によって様々な生物学的機能を有している。このような天然物の化学構造と生
合成経路の関連性を調べることは、天然物の生物学的機能の理解に繋がる可能性がある。Mol2vec
は、分子の部分構造のベクトル空間への埋め込みを最適化する手法であり、生合成経路上での分子間
の距離を埋め込み空間における類似性として評価することができる。しかし、データベースに登録され
ている化合物は、研究者の興味に偏って収集されているため、埋め込み類似度にバイアスがかかること
がある。
 そこで本研究では、非局所的な部分構造の共起を考慮してMol2vecの埋め込みを改善することを提案
する。その結果、生合成経路に含まれる分子の生物学的特性の情報を利用することで、生合成経路上
での近さを埋め込み空間における距離として反映した埋め込みが可能であることが分かった。また、5-
近傍探索により、生物学的特性の観点から関連する部分構造を得ることができることを示した。提案手
法を用いることで、生合成経路において関連性のある部分構造の埋め込みを得ることができ、部分構造
の埋め込み表現の類似性から、天然物の部分構造と生合成経路の関係を理解する手がかりを得ること
が可能だと考えられる。 


