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１．研究実施の概要  

 

生物や細胞をシステムとしてとらえてその全体のしくみや振る舞いを理解する新しい学問分野は

「システムバイオロジー」と呼ばれ，国内外で注目を集めている．システムバイオロジーにおいては

コンピュータシミュレーションが不可欠であり，中心的な役割を果たすことが期待されている． 

本研究では，主課題としてシステムバイオロジーのためのモデリング・シミュレーションソフトウェ

ア環境を開発する．これは，新たに開発するソフトウェアフレームワークによって，データベースお

よび細胞モデリング，シミュレーションと解析環境の高度な統合化を行い，さらに大規模細胞シミュ

レーションを可能とする新たなシミュレーションアルゴリズムの開発を伴う並列計算機による計算の

超高速化を行う． 

今年度は前年度に引き続いて、統合環境ソフトウェアの本格的な開発を実施した．統合環境フ

レームワーク上で動作するモデルエディタの改良を行い，新たに分散コンピューティングに対応し

た解析環境，プロジェクト管理機構などの各種プラグインの開発を行った．これに加え，シミュレー

ションコアエンジンの改良も行い，Moleculizer アルゴリズムに対応した． 

統合環境アプリケーションについては今年度までにβバージョンをリリースし，今後は実際にシ

ステムバイオロジー分野での研究者と共同でユーザーテストを行い，より実用的なソフトウェアへと

ブラッシュアップをしてゆく予定である． 

 

 

２．研究実施内容 

 

統合環境 E-Cell IDE のα，βリリース 

E-Cell IDE は現在試使用状態であり，今年度の始めより慶應義塾大学先端生命科学研究所を

中心とした研究グループでの試使用，ブラッシュアップを目的としたα1 版のリリースを行った．α
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版よりユーザから挙がった要望事項（9 月時点で 200 件程度）に対して随時改修し，7 月にα2，8

月にα2.5，9 月にα3 のリリースを行った．年度末までには一般公開用のリリースとしてβ1 のリリー

スを行い，実際のシステムバイオロジー研究者と共同でユーザーテストを実施している． 

 

 

 

図：E-Cell IDE のスクリーンショット 



 

現在の E-Cell IDE の主にユーザ向けにアピールできる特徴には以下のようなものがある． 

 

 初心者でも簡単にインストール可能なインストーラーを用意．32/64bit にも対応． 

 モデルエディタ/シミュレーションを統合した環境． 

 PluginBase を継承して既定のディレクトリに格納しておくと自動的にロードされる完全なプラグ

インシステム． 

 モデルの静的構造をチェックする静的デバッグ機能． 

 多言語対応アプリケーション（英語，日本語）． 

 表示ウインドウの移動，変更が可能なドッキングウインドウシステム． 

 プラグインのバージョンを表示，管理するアドオンシステム． 

 画面操作をスクリプト化して操作の再生を可能にするスクリプト機能． 

 グリッドレイアウトを始めネットワーク表示のレイアウト機能の利用． 

 

Moleculizer アルゴリズムに対応したシミュレーションコアエンジンの改良 

生化学反応経路のモデリングとシミュレーションを行う際に考慮しなければならない重要な問題

の１つに，複雑な複合体形成経路がある．たとえば，メチル化部位を複数持つ細胞膜レセプター

分子や，MAPK 経路などでよく現れる足場タンパク(scaffold proteins)をモデリングの対象として含

む際，それぞれの複合体分子の修飾部位や結合部位の状態の組み合わせ，およびそれらの部位

間の相互作用により，結合／乖離反応経路の組み合わせ論的な爆発が起こる場合がよくみられ

る． 

多様な複合体形成が存在するモデルをルールベースから自動的に構築するアルゴリズムである

Moleculizer を本ソフトウェアで利用可能とするために，シミュレーションコアエンジンの改良を行っ

た．具体的には，シミュレーションインスタンスにおいて，物質とその状態を定義するエンティティを

動的に生成・破壊する機構を新たに組み込み，Moleculizer のルールから E-Cell がロードできるモ

デルファイルを生成する機構を開発した． 

 

 

３．研究実施体制 

 

（１）「慶應義塾大学」グループ 

① 研究者名：冨田 勝（慶應義塾大学 環境情報学部） 

② 研究項目 

・モデル構築用の GUI 環境，細胞モデル解析・デバッグ統合環境，分散型大規模並列計算

機環境との統合，知識ベース駆動型モデリング環境，シミュレーションアルゴリズム群の開発，

大規模モデルに対応したシミュレーション計算の高速化 
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