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1　はじめに
化学物質の信頼性の高い分析が、産業界をはじめ社会

のいろいろな場面で要求されている。とりわけ化学分析の
中で核磁気共鳴スペクトル、赤外分光スペクトル、あるい
は質量スペクトル等は有機化合物を同定するための有力で
基本的な情報である。新規化合物の開発や材料中の未知
化合物の分析等化合物を同定する必要がある現場で多くの
スペクトルの測定と解析が行われている。一般に、測定し
て得たスペクトルデータを標準スペクトルデータと照合する
ことによる同定は、最も信頼性が高い分析方法の一つであ
る。この方法は広く用いられており、このような標準データ
およびそのデータベースの果たす役割は大きい。

産業技術総合研究所（産総研）における有機化合物
のスペクトルデータベース（Spectral DataBase System for 

organic compounds, SDBS）の開発は 1982 年に旧工業技術
院のプロジェクトとして、①標準スペクトルデータとして信頼
性の高いデータを収録すること、② 1 種類の化合物に対して
複数種類のスペクトルデータを収録すること、の二つを基本
コンセプトとして開始された。最大 6 種類のスペクトル、すな
わちMS（質量スペクトル）、13C NMR（炭素 13 核磁気共鳴ス
ペクトル）、1H NMR（水素核磁気共鳴スペクトル）、IR（赤外
分光スペクトル）、Raman（ラマン分光スペクトル）とESR（電
子スピン共鳴スペクトル）のデータを研究所自らが取得するこ
とと、その化合物の情報管理をすることが基本的な内容で
ある [1]。研究活動を開始してから 30 年近くが経過する中で
Ramanと ESR はデータの収集を中止し、現在では、MS、
IR、1H NMRと 13C NMR の 4 種のスペクトルの収集を継続
し、あわせて化合物情報管理と公開の活動を行っている [2]。
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1997 年に旧工業技術院のプロジェクト [3] により、インター
ネットを通したウェブでのデータ公開 [4] を開始した。2010
年 4 月現在で公開しているデータは、化合物数の総数が
33,000 あまり、それぞれのスペクトルの数と割合は図 1 に
示すとおりであるが、スペクトルの総数は約 10 万である。
現在の有機化合物スペクトルデータベースはウェブでアクセ
スしてくるユーザーが主たる利用者である。データ公開を
開始して以来、インターネットで多くのアクセスを得ており、
過去 3 年間は 1 日の平均ページビューが 10 万件を越え、
産総研が公開している「研究情報公開データベース（RIO-
DB）」の中で、アクセス数が群を抜いて高く、2009 年度末
に公開以来延べ 3 億ページビューを記録した。年度別アク
セス数の推移を図 2 に、公開しているスペクトル数の推移
を図 3 に、それぞれ示した。社会におけるインターネットの
利用の拡大と、このデータベースの認知度の向上により、
アクセス数はこの 10 年間毎年著しい伸びを示している。こ
れらのスペクトルデータを、教科書 [5]、参考書 [6]、テスト
問題等へ利用したいという要望は絶えず届き、データベー

スの中にある誤りを指摘してくれるユーザーもいる。
このデータベースの開発のシナリオを図 4 に示す。ここ

には、データベースを構成する種々の要素を列挙し、それ
らがデータベースの主要な特性である基本構造、網羅性、
信頼性、利便性とどのような関係にあるかを示した。あわ
せてデータベースの運用に当たって重要となる要素も示し
た。それらの要素をどのように統合したか、そのプロセス
を以降の章で記述する。 

2　データベースの構造
2.1　データベースの基本構造の重要性

このデータベースは一つの化合物に対して複数の種類の
スペクトルデータが閲覧できる構造をとった。これを実現す
るために、図 5 に示すように化合物情報と 6 種類のスペク
トル情報を収録したデータベースを独立に作成し、化合物
情報データベースを中心にして全体を統合した。

この作業を円滑に行うために、データベース構築の現場
ではいくつかの種類の管理番号を準備した。すなわち、各

図 1　2010 年 4月現在で産総研有機化合物スペクトルデータ
ベース（SDBS）においてウェブ公開しているスペクトルの割合
と公開数

図 2　産総研の有機化合物スペクトルデータベース（SDBS）の
ウェブ公開以来の年度別アクセスページビュー数の推移

図 3　産総研の有機化合物スペクトルデータベース（SDBS）の
過去 5 年間のスペクトル数の推移
各年度の新規公開分は薄い色で示した。

図 4　有機化合物スペクトルデータベース（SDBS）の構築と公
開のためのシナリオ
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試薬瓶に対して与えられるビン番号、取得した各スペクトル
に対して与えられるスペクトル管理番号と、そのうちデータ
ベースに登録されたものに与えられるスペクトルコード、各
化合物に対して与えられる SDBS 化合物番号（このデータ
ベース内では単に SDBS 番号と呼ばれている）である。ス
ペクトルコードは、MS、IR、13C NMR と 1H NMR で別々
に管理しており、それぞれの化合物情報やスペクトルデー
タは独立したデータベースとして切り出すことも可能であ
る。これらの番号に対応した化合物情報やスペクトル情報
はリレーショナルデータベースの形態で管理しており、現場
での作業が円滑に行えるようにした。

特に化合物に固有な SDBS 化合物番号を採用したこと
は、このデータベースの特徴である。この番号は単なる化
合物の管理番号ではなく、この採用によって、データベー
スの中で化合物辞書を一つのデータベースとしてスペクトル
データベースから独立させたので、柔軟な変更が可能とな
り、現在でも有用な化合物情報としてこのデータベースの
運営を可能としている。この画期的な SDBS 化合物番号を
採用した背景には、旧工業技術院時代に先行的な研究を
行っていたガスクロマトグラフィーデータ委員会、赤外デー
タ委員会、NMR データ小委員会等でのさまざまな成果が
あり、またこのデータベースの基本構造の設計時に多くの
知見の蓄積があり、そのことが 30 年近くたった現在でも
機能するデータベースを可能としたと考えられる。

このデータベースではすべて産総研が入手した化合物に
対して実際にスペクトル測定をしてデータを取得することを
原則とした。入手した化合物の試薬瓶ごとに固有の番号で
あるビン番号を付与した。一方、SDBS 化合物番号は化合

物に対する固有の番号であることから、ある新たな試薬瓶
に入っている化合物がすでに登録された化合物と同じ化合
物であるかどうかの判断を行う必要があり、既登録の化合
物と一致しなかった場合にのみ新しい SDBS 化合物番号
を付与した。化合物数が多くなかった初期の時点ではこの
作業はさほど困難なものではなかったと思われるが、これ
らの確認作業には疑問や問題が生じることもしばしばあっ
た。3 万件に及ぶ化合物を対象とし、しかも開発当初とは
異なり化合物の名称やその構造がより複雑になった現在に
おいては、化合物に対して固有の番号を付与することはよ
り労力と時間を要する作業となり、専門化学者がこれらを
行う必要性があるために、スペクトル収集そのものよりも労
力と時間を費やすようになっていった。この問題を解決し、
専門家のリソースをスペクトル測定、収集、評価により多く
確保するために、SDBS 化合物番号の確認方法として、多
くの化合物情報項目の一致検索を行った結果、データベー
スにすでに登録されている可能性があるという判定が示さ
れたときにのみ、複数の専門化学者が疑問点を重点的に
確認する方式を確立した。これにより、作業の質を落とす
ことなく、SDBS 化合物番号を付与するために専属の専門
家が不要となっただけでなく、データベースの化合物登録
作業が円滑になり、化合物番号の重複が起きにくくなった。
2.2　データベースの運用とプラットフォーム変更に際し
ての判断

開発当初の 1980 年代はこのデータベースの運用を大型
コンピュータで開始した。この時期が日本の Windows PC
の源流である NEC PC-9800 シリーズの発売開始時期と
変わらないことからみても、大型コンピュータで運用を開
始したことは当然であろう。しかし、この大型コンピュー
タ（FACOM MSP）は旧工業技術院の方針により運用が
1999 年 3 月末で終了したため、他の大型コンピュータへ
移行するか、あるいはパソコンへ移行してデータベースを
継続するか、あるいは活動を終了するか選択を迫られた。
この時点で私達はデータの管理を行うシステムに Windows 
PC を採用することに決定し、新たにパソコンを利用した
データ入力ツールを開発することにより活動を継続した [7]。
多くのソフトウエアで MS-DOS からWindows への移行が
うまくいかずに再構築しなければならない等の困難に遭遇
したが、このデータベースを全く異なる環境のプラットフォー
ムに移すことに成功した。このときに大型コンピュータにこ
だわっていたら、現在のデータベースのようなデータの入力
や管理を助ける様 な々ツールを利用することに支障を来した
であろう。データ収集をWindows PC で行うようにしたこ
とでデータの管理が格段に容易になった。

図 5　有機化合物スペクトルデータベース（SDBS）の構造
図中の SDBS には、化合物番号である SDBS 化合物番号と、その
化合物の元素数等が記録されている。それぞれのスペクトルデータ
ベースを代表して 1H NMR データベースの構造を示した。すべての
情報は、SDBS 化合物番号を利用したリレーショナルデータベースで
関係づけられている。
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3　収集するデータの選択
3.1　化合物の選択の戦略

このデータベースは、広い分野で化合物同定等の分析に
利用することを念頭に構築したものであるため、多くの人が
頻繁に使用する市販試薬を中心にスペクトルデータを収集
することとした。ウェブで公開しているデータ数は図 1 に示
したが、公開にいたらなかったスペクトルデータも数多くあ
り、測定に供した化合物は試薬瓶でのべ 39,000 本以上に
なる。

このうち、10,000 本以上の試薬は東京化成工業株式会
社から無償で提供されたものであり、収集した試薬数のう
ちでは、同社から提供されたものが最も多い。したがって、
試薬選定は同社の新規試薬開発方針に沿った部分がある
が、それは間接的にユーザーの現行のニーズを反映したも
のといえる。研究開発現場で化学合成等を行って種々の化
合物を調製する場合も、その原料は市販試薬であることが
多く、化学工業における基盤的な試薬を同社から多く入手
することができたことは貴重な支援であった。

2001 年以降はこれとは別に農薬や劇物を中心にした化
合物のスペクトル収集を開始した。すなわち法規制がある
もの等危険物のスペクトル情報を多く収集し発信すること
は公的研究機関の重要な役割であり、最近まで徐々にその
数を増やしている。食の安全への関心も高まっており、そ
の後も農薬等重点的に収集する化合物を選択する戦略は
重要と考えている。
3.2　データ形態（デジタルデータ）選択の先見性

データ収集の形態にかかわる最も重要な選択が開発当
初に行われた。それは今となっては当然のことであるが、
このデータベースはすべての情報が座標データとしてコン
ピュータ上でデジタル化して収録されたことである。1970
年代にはスペクトルデータ集として冊子体のデータ集が活
用されていた。測定データはデジタル化により取り扱いが容
易になることは認識されていたが、コンピュータの容量の制
限等からデジタル化によって情報の一部が失われる等の問
題もあり、紙媒体等に記録するアナログデータの取り扱い
が主流であった [1]。データのデジタル化には、NMR の測
定を例にとると、その当時でも一つのスペクトル当たり数万
のデータポイントで構成されており、30 年前のコンピュータ
のディスクやメモリ容量等の条件を考えると、デジタルデー
タでのデータベース化は大きな決断だったはずである。当
時の工業技術院の大型コンピュータがなければ実現がむず
かしかったと考えられる。このような条件では、個々のスペ
クトルの測定だけでなく、それをデータベース化するために
は多くの困難があり、収録するデータ量を最小限に抑える
工夫を合わせて行うことで実現できた。実際に、1H NMR 

のスペクトルパターンの座標データをデジタル化して収録し
たのは世界初 [8] であり、取得したデータの必要な部分のみ
を切り出して収録する方法を取ることでデータ容量を圧縮
した。13C NMR の測定データは、ピーク値を規格化した強
度と半値幅の値を収録し、ピーク形状をローレンツ関数で
仮定してシミュレートして表示した。IRと Raman は得られ
たスペクトルの各点の座標データを収録し、MS は質量数と
その強度を収録した。ESR もスペクトルをデジタル化した
が、論文のデータをカーブリーダで読み取って、座標をデ
ジタル化したものもあった。1H NMR には、化学シフトとス
ピン結合定数を利用したスペクトルシミュレーション機能を
備えた [9]。産総研になってからは、NMR は 13C NMR も
1H NMR も不純物由来のピークやノイズを含めたすべての
デジタルデータをスペクトルデータとして収録したことで、
ユーザーはピークの信号強度やその時のノイズレベルまで
確認することができるようになった。1997 年に旧工業技術
院からウェブ公開を行ったことはすでに述べたが、開発当
初にもしもスペクトルのデジタルデータを収録していなけれ
ば、予想されるスペクトルデータのデジタル化に対して、ア
ナログ収録した化合物に対しては再測定せざるを得ない状
況になったと思われる。
3.3　質と量のバランスにおける高品質へのこだわり

このデータベースのスペクトルデータは、ESR と 1H 
NMR の一部に論文の情報から作成したスペクトル情報が
あるのを除き、開発当初からすべて当所で測定、評価した
データを収集する方式をとった。すべてのスペクトルデータ
に対して、品質に責任を持って公開していくためにはこの方
式が最も信頼性が高い方法である。この方式は、公開する
データの品質の確実性に利点がある一方、公開できるデー
タ量は限られてしまう。多くのスペクトルデータを公開する
こと、すなわち網羅性を高めることはデータベースの重要
な要素の一つである。この質と量という異なる二つの価値
をどのように調和させていくか、また、データベースをこれ
ら二つの価値軸のどの位置に設定するか、データベースの
存在意義にもかかわる大きな問題である。このデータベー
スではまず標準データとして一定の質を確保し、その上で
時間をかけて量的な要求に応えるという方針をとった。

データベース構築に当たってスペクトルデータの信頼性確
保のために評価基準を定めたが、その例を以下に示す。1H 
NMR ではテトラメチルシラン（TMS）を化学シフトの基
準として利用するだけでなく、スペクトルの分解能の判断
基準にも利用した。TMS のピークが尖鋭化していれば、
化合物のピークの分解能が悪く見えても、それは測定の不
備のためではなく、その試料が示す特性であると判断でき
る。IR スペクトルの場合には干渉ノイズが無いことや水ピー
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クが無いこと、あるいはベースラインが大きくうねらないこ
とをスペクトル評価の基準とした。このような基準を、それ
ぞれのスペクトル測定を担当した研究者が独自に設定して
きた。
3.4　データ登録の方針

同じ条件で測定されたスペクトルは、最も信頼性が高い
と評価されたもののみ公開した。MS スペクトルは直接導
入法を採用したので、化合物に対する測定条件が一つに決
まるため、最も良いと判断されたスペクトルを化合物に対し
て一つだけ登録した。IR は、例えば固体試料の KBr 錠剤
法とヌジョール法等、同じ化合物でも異なる条件でスペクト
ルを測定したため、それぞれの条件で最も信頼性の高いも
のを登録した。13C NMR スペクトルは 1H 核とのスピン結合
がなくなる条件で測定したため、一つの化合物に対してス
ペクトルを一つ登録した。

1H NMR は同じ試料と溶媒の組み合わせでも、得られる
スペクトルのパターンは測定する周波数に依存する。活動
当初からスペクトル収集に最も利用された測定共鳴周波数
は 90 MHz であるが、この周波数でのスペクトルが複雑で
解析が困難な化合物については、より単純なスペクトルが
得られる 400 MHz で測定した。実際のデータから抽出し
た化学シフトとスピン結合定数を利用して、異なる周波数
でシミュレートしたスペクトルを示すことも重要であったこと
から、スペクトルとは独立に化学シフトとスピン結合定数を
収集し、シミュレートスペクトルを示せるようにした。

NMR はスペクトル自身に加えて、それぞれのスペクトル
を解析して帰属情報を付与した。特に 1H NMR は測定す
る共鳴周波数によってスペクトルのパターンが変わることか
ら、普遍的な値である化学シフトと帰属情報を付けること
が不可欠であった。これらの情報がなくては、異なる共鳴
周波数で測定したスペクトルとの比較が困難であり、化学
シフトと帰属情報は 1H NMR のスペクトルデータベースとし
て最も価値の高い情報といえる。

測定に供した化合物に関する情報は可能な限り多くを収
集し登録した。化合物の構造が複雑であればあるほど、
ある一つの化合物に対して異なる複数の名称が使われるの
が普通である。データベースの利用者がどの名称で検索し
ても対応できるように、化合物自身に関する情報は網羅的
に登録した。
3.5　収集するスペクトルの種類

スペクトルの収集は開発当初 6 種類について行い、現在
は 4 種類について継続している（図 5）。開発当初の 1980
年代に汎用的に利用されていた分析法は他にもあったはず
だが、例えば紫外可視分光法等のスペクトルデータはデー
タベースに採用しなかった。採用した 6 種類のスペクトルは

当時の研究所の測定装置や研究者に依存した選択であっ
たと考えられる。その後 Ramanと ESR のデータ収集を継
続しなくなった原因は、担当する研究者や稼働できる装置
の問題も一部あるが、潜在的な需要が活動中止の大きな要
因であったと推察する。ところが現在は学術的にも産業的
にも Raman スペクトルデータの需要が拡大しており、その
点でこのデータベースは十分な対応ができていない状況に
ある。一方、MS、13C NMR、1H NMR と IR は 1980 年代
から現在に至るまで大きな需要がある。この点は、特にこ
のデータベースがウェブで公開されたあとはユーザーからの
アクセス数によって直接的に需要が確認されている（図 2）。

4　データ公開の方針
4.1　ウェブによるデータの公開

1997 年に産総研のウェブサイトから MS、 13C NMR と
1H NMR のスペクトルデータの公開を行い、1 年遅れて IR
と ESR を公開した [10]。現在は Raman を含めて 6 種類
のスペクトルデータを公開している。このデータベースの
ウェブ公開を開始したときは NCSA Mosaic や Netscape 
Navigator のようなウェブブラウザが開発され、多くの人が
ウェブを利用するようになっていたものの、ウェブ回線が
現在に比べてまだ整備されておらず、またブラウザの表示
能力も不十分だった。ウェブでデータを公開するに当たっ
ては、スペクトルをより効率的に表示することが重要な課
題であった。このことからスペクトルや化合物の構造を表
示するために最も小さいサイズの画像表示形式であり、イ
ンターネット回線に負担の少ない GIF ファイル形式を選択
した。日本国内でのウェブアクセスは高速化しているが、
必ずしも高速化に対応できていない世界のユーザーを考慮
し、現在もまだこの形式を継承している。

画像表示形式である GIF 形式でデータを公開するもう
一つの理由はデータの保護にあった。すなわち、このデー
タベースの知的財産である座標データを不正に取られてしま
うことを防ぐ対策であった。座標データからは、高品質の
スペクトルの再構成等が容易に可能であるが、画像表示形
式からは、それを超す品質の情報を作ることができない。
これまでに短時間に系統的かつ網羅的にデータを取得する
ことを目的としたアクセスが数回あったことが分かっている
ので、データを公開するために取った保護策は有益であっ
た。今後は、このような不正アクセスへの対策を講じた上
で、座標データを利用したウェブ上でのスペクトル拡大機能
等を装備することも可能となろう。

ウェブサイトからのデータ公開にあたって、公開ページの
言語情報は英語表記とした。これは、収集した化合物名
称が英語であり、その他の情報は言語に依存しなかったこ
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とから可能であった。現在は、国内ユーザーへのサービス
として、アクセスするコンピュータの言語設定が日本語の場
合には、フレームに日本語で説明が表示される仕組みにし
た。

重要な情報であってもこのデータベースで整備し切れな
いものに対しては、積極的に他の利用可能なデータベース
とリンクを張ってユーザーへの便宜を図った。2006 年から
は東京化成工業株式会社のオンラインカタログとこのデー
タベースのリンクならびに、科学技術振興機構の化学物
質リンクセンター [11] とこのデータベース間のリンクを張った
[12]。日本語を利用した化合物検索や構造式検索等、現在
このデータベースで独自に整備し切れていない部分を補完
するようにした。

ウェブでデータ公開したメリットの一つとして、公開デー
タを一括管理できることが挙げられる。公開用サーバの
データを更新することで、すべてのユーザーに対して同時
に同等のサービスを提供することが可能となった。ウェブ
を介してユーザーからのコメントが直接開発者に寄せられ
ることも、ほかの研究と異なる特徴である。

ウェブ公開以前は、1989 年からオンライン [13] で、1991
年からは CD-ROM 媒体にデータと検索プログラムを入れ
たデータベースソフトウエア [14] として販売した。この CD-
ROM 媒体を利用できたのは国内数十件程度の特定ユー
ザーのみであった。この形態では、提供されるデータはあ
る時点までに収集されたものに限られ、長期間にわたって
保存できるが、データの更新やソフトウエア改修等への対
応は難しい。また、CD-ROM では所有する一部のユーザー
に対してのみのサービスに限定される。しかし、MS-DOS
で動くCD-ROM で検索、表示可能にしたことで、現在の
ウェブ公開に必要な要件をあらかじめ検討できた。このこ

とは、開発前に先導的研究を行ったことによりこのデータ
ベースを適切に設計できたことと類似している。CD-ROM
での公開は、このデータベースをウェブで公開するための
重要な先導研究であったと考えられる。
4.2　ユーザーの解析と公共財としての役割

このデータベースのユーザーを解析するために、2009 年
度のアクセスログを国別認識記号で集計解析した結果を図
6 に示した。延べ 5 千万件超のページビューのうち国内か
らのアクセスは約 14 % であり、一方最もアクセスが多かっ
たのは北米地域であった。商用を表す「.com」、ネットワー
クを表す「.net」等、特定地域に限定されないドメインは、
国別識別コードとは別に集計した。日本国内からのアクセ
スに関してアクセス元のドメインを集計したところ、図 7 に
示したように大学等の学術機関である「.ac.jp」からのアク
セスが最も多く、ネットサービスやインターネットサービスプ
ロバイダ等に発行される「.ne.jp」、一般企業のための「.co.
jp」がそれに続いた。これらの中で学術機関とネットワー
クプロバイダー等のドメインからのアクセスは、一年の中で
も3月と8月は、最もアクセスの多かった 6月の半分以下と、
季節変動が激しかった。一方、一般企業からのアクセスは、
多少の変動はあるものの一年を通しておおむね同じ程度の
アクセス量があった。このことから、学生の夏休みと学期
末と重なる時期にアクセス数が低下する傾向にあることが
わかる。ネットワークプロバイダー経由のユーザーのアクセ
ス傾向が、学術機関からのユーザーのアクセス傾向と類似
していることから、ネットワークプロバイダー経由のユーザー
も多くは学生であることが示唆され、全体として多くの学
生に利用されていることがわかった。

このようにこのデータベースは多様なユーザーに使用さ
れ、産総研のような公的研究機関が提供する公共財の役

図 6　2009 年度 1年間にデータベースへアクセスしたユーザー
の地域ドメインの割合
地域を特定しないドメインのうち、「.com」と「.net」は独立に集計し
た。不明は、アクセス元に IP アドレスを利用する等、ドメイン名が
特定できなかったアクセス元である。

図 7　2009 年度 1年間にデータベースに国内からアクセスした
ユーザーのドメインごとの集計
学術機関、ネットワークプロバイダー等、一般企業、公益法人等、ネッ
トワーク管理組織、政府機関は、それぞれ「.ac.jp」、「.ne.jp」、「.co.
jp」、「.or.jp」、「.ad.jp」、「.go.jp」ドメインに対応しており、これ以外
の「.jp」ドメインからのアクセスはそのほかにまとめた。
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割を果たしている。一般にデータベースは多くの情報を蓄
え、その中から必要な情報を効率的に検索することでその
力を発揮する。このようなデータベースの構築と維持には、
多くの資源と時間が必要となり、このデータベースも例外で
はない。しかし、データベースの利用者に対して、この開
発維持の対価を要求すると、利用することができるユーザー
は限定されてしまう。このデータベースは、公共財として無
料で公開することで、産業界はもとより、スペクトルデータ
の利用法を学習する人も含む多くの人々に機会を与える役
割を担っている。無料で公開することで、数多くの企業が
データベース構築に付随するコストをかけずにスペクトル情
報を化学分析の現場で利用することができ、これによって
化学分析のコストが低減される。すなわち、このデータベー
スは、産業を支える知的基盤としての役割を果たしている。
さらに、実際に大学からの利用が国内では全体の 36 ％あ
ることや、教科書や研修資料にスペクトルを利用したい旨
の依頼が数多く寄せられるように、国内外でスペクトル利
用法の教育にも広く使われており、社会全体に大きく貢献し
ていることがわかる。
4.3　ユーザーからのコメントへの対応

データベースを公開したことによりユーザーからは多くの
コメントがメールで寄せられる。研究の多くは論文の形で
世に問われて評価されるが、このデータベースは世界中に
いるウェブユーザーに直接問われており、ユーザーから得ら
れる評価の表れの一つがコメントである。ユーザーからの
コメントを真摯に受け止め、それを活用していくことはデー
タベースの今後の方向性を見極め、さらに発展させるため
に重要だと考えている。

コメントは利用許諾の申請、そして技術的な質問や指摘
に分類される。感謝のメールも多く届き、私達もそれらを
見ると勇気付けられる。

技術的な指摘は NMR の帰属の間違い、測定条件の問
題等がある。技術的な間違いの指摘を受けたときには、す
ぐにそのデータの精査をする。この段階でユーザーからの
指摘に対する判断ができない場合には、スペクトルを再測
定することもある。スペクトルデータを再精査した結果、ユー
ザーのコメントが正しいと考えられる場合には、すぐに修正
を行う。ウェブで公開しているデータベースの情報が正しい
と判断した場合には、指摘してくれたユーザーに対して説
明を行った上でその情報の公開を継続する。再測定には同
じ化合物を可能な限り入手して対応しているが、それがで
きない場合にはそのデータを取り下げることもある。

ユーザーからの、ウェブで公開しているスペクトルの画
像、すなわち GIF ファイルの他の資料への利用許諾に関
する申請には可能な限り利用してもらえるように対応してい

る。いずれのコメントも、このデータベースで公開している
データの質が確保されていることの一つの現れと考えてお
り、今後ともこのようなコメントに対して迅速に対応できる
体制を維持していくことが重要と考える。

アクセスログの解析から教育機関からのアクセスが多い
ことを示したが、教科書に頻繁に現れる化合物のスペクト
ル、特に 1H NMR に関する問い合わせが届くことがある。
これらの化合物には共鳴周波数が 90 MHz で測定された
1H NMR が多いが、現状により即した 400 MHz の情報も
加えることが今後必要であろう。

5　まとめ
1982 年に構築を開始して以来、産総研の有機化合物の

スペクトルデータベースはこれまでに 3 回の大きな世代交代
を伴った。直接開発に中心的に携わった第1世代はプロジェ
クトを立ち上げ、その後のこのデータベースにとって重要な
方向付けを行った。第 2 世代はウェブ公開を実現し、大型
コンピュータが利用できなくなった際のデータマネージメン
トシステムの原型を完成した。大型コンピュータでは利用で
きなかった小文字への対応も開始され、化合物名称や分子
式等の表記上の問題の解決が行われた。

著者らは第 3 世代にあたる。2001 年に工業技術院物質
工学工業技術研究所から産総研に組織が変わった頃、ちょ
うど現在のスタッフを中心とした活動が始まった。前後して
このデータベースのための MS、NMR や IR の装置を更新
した。スペクトル毎に別々に活動してきたスペクトル担当の
スタッフが、化合物辞書を整備するスタッフと活動拠点を
同じにした。このような環境を手に入れたことにより、測
定スペクトルに疑義があった化合物や辞書情報の内容につ
いて確認や議論を円滑に行うことが可能となり、公開前の
スペクトル情報の管理や、そこから公開用のデータを作る
ための内部データ管理ツールを充実させることができた。
ウェブでは検索等の機能拡張を行ってきており、産業界の
ユーザーに留まらず、ウェブ公開によって教育への利用が多
くなったことで、これまでと異なるデータ収集の方針を検討
することも必要になってきた。一例がスペクトル、特に 1H 
NMR 情報の更新である。

データベースに真剣に取り組む研究者がいなければ、
データベースの活動は成り立たないのは言うまでもない。加
えて、この研究者の取り組に対する組織からの支援があっ
たことが、継続的な活動を可能とした。このデータベース
はウェブで多くのユーザーに支持されており、需要があるこ
とも組織的な支援を受けられた要因である。これら研究者
と組織が両輪となり、ユーザーに必要とされるデータベー
スを構築したことが、このデータベースが長期間にわたる
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所入所、現在は産総研計測標準研究部門計量
標準システム科主任研究員。有機化合物のスペ
クトルデータベース（SDBS）の高度化研究に従
事し、現在は SDBS を統括している。NMR を
利用した研究を行っており、NEDO 委託事業「ナ
ノ計測基盤」では、NMR を利用した液中粒径
計測の研究に従事、現在は、NMR を用いた定
量技術の高精度化とこれを利用した SIトレーサブルな標準物質供給
に関する研究に取り組んでいる。この論文では全体を統括した。

衣笠 晋一（きぬがさ しんいち）
1987 年工業技術院化学技術研究所入所、現

在は産総研計測標準研究部門先端材料科高分
子標準研究室長。高分子の分子特性解析をベー
スに、高分子標準物質、ナノ粒子標準物質の研
究開発に従事している。2001 年より有機化合物
のスペクトルデータベース（SDBS）の高度化研
究に従事、主に赤外吸収スペクトルを担当して
いる。この論文では全体を齋藤と共に担当した。

査読者との議論
議論1　全体的コメント
コメント（富樫 茂子：産業技術総合研究所評価部）

産総研が公開しているデータベースの中で、外部からのアクセ
ス数が最も多い有機化合物のスペクトルデータベース（SDBS）
に関して、データベース構造、データ集積、データ公開の方法論
が述べられており、本誌にふさわしい研究論文と考えます。

コメント（小野 晃：産業技術総合研究所）
30 年間にわたる長期のプロジェクトに対して、その基本構想か

ら開発、維持、公開に至るコンセプトとプロセスが分かりやすく
まとめられています。この研究は第 2 種基礎研究から製品化研究
にわたる広範な研究業務で、産総研のような公的研究機関にふさ
わしい研究成果と思います。また世界中から大量のアクセスがあ
ることも、このプロジェクトの成功を示すものと言えます。

議論2　アクセスログの解析と公共財
コメント（富樫 茂子）

アクセスログの解析をすることでユーザーの情報がかなり得ら
れるはずです。外国・国内の別や、大学・公的機関・企業・一般
等のおよその分類ができるはずですので、加えてはいかがでしょ
うか。

また、文中で「無料の公開」が頻繁に強調されています。公的
機関が公共財として社会に幅広く活用される情報を無料で公開す
ることは極めて重要な役割と考えます。独立の章をたてて、この
点を十分に議論していただけると、シンセシオロジーの論文とし
て深められると思います。

回答（齋藤 剛）
アクセスログについては、アクセスするユーザーの国や、国内

ユーザーの（ac や co のような）ドメインに関したアクセス状況
について図を追加し説明を加えました。
「無料の公開」に関しては、私達も独立の章を設けて議論するこ

とが望ましいと考え、4.2 節の中に新しい段落を起こして無料サー
ビスの意義に言及しました。

活動を継続することができた要因の一つである。限られた
資源の中で、信頼性の高いデータベースの情報を発信し続
けることはたやすいことではない。NMR を例にとると、化
合物が分解しない条件下で速やかに測定を行うこと、測
定を自動化すること、帰属作業の簡便さと正確さ向上のた
めに、2 次元スペクトルを測定して、結合している 1Hと 13C
の骨格を確認すること等、信頼性の高い情報を効率的に収
集する工夫をしているが、評価の最終確認は研究者の目が
必要である。これを自動的かつ効率的に行えるような評価
方法を確立することができれば、このデータベースも次の
大きな変換点を迎えることとなろうと考える。

6　謝辞
研究活動を開始して以来、多くのスタッフが産総研有機

化合物スペクトルデータベース（SDBS）の発展に寄与して
きた。このデータベースにかかわった方々に、この場を借り
て感謝の意を表したい。
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議論3　データベースにかかる人と経費
質問（小野 晃）

産総研の有機化合物スペクトルデータベースの構築と公開に要
するコストについて伺います。データベースシステムの構築（ハー
ドウエアとソフトウエア）、試料の入手、測定の実施、データの管
理と品質の確保、ユーザー対応等にかかるマンパワーと経費は大
まかにどの程度のものでしょうか。

回答（齋藤 剛）
産総研発足から 2007 年度までは研究者が全体のデータベースの

方針等の策定、スペクトル評価等を行い、MS、IR、NMR と、化
合物辞書を担当する契約職員 4 名の体制でデータベース構築を行
い、構築したデータの公開は産総研の研究情報公開データベース
（RIO-DB）のシステムエンジニア（SE）に多くの作業を依頼し
ています。

私達がスペクトルデータベースの作業にかかわった期間では、
研究者は一年あたりの延べ作業量として、データベースシステム
構築 0.25 名、測定 0.25 名、データの品質確保に 0.8 名、データ管
理とユーザー対応を合わせて 0.25 名程度のマンパワーを費やし、
経費は概算で一年間当たりデータベースのハードウエアシステム
の構築に 20 万円、ソフトウエアシステム構築に 150 万円、試薬の
入手に 25 万円、装置の購入費を除く測定にかかわる消耗品や装置
のメンテナンス費用として 180 万円、データ管理に 70 万円程度を
要しています。このほかに、データベースの公開を担当する SE
に多くの作業を依頼していますが、これに関しては私達は把握で
きておりません。

議論4　網羅性、信頼性、緊急性のバランス
質問（小野 晃）
①データベースの構築では常に網羅性と信頼性のバランスが問題

になることはこの論文でも述べられています。このデータベー
スの目的を、汎用の化合物を同定するための標準スペクトル
データの提供とし、データの信頼性を第一に考え、試料に関す
る情報と測定はすべて自己（産総研）が把握・管理できる範囲
に限定するという方針を採ったと理解しました。このためデー
タベースの網羅性は、その達成が後回しになってもやむを得な
いとし（すなわち時間が解決するという方針をとり）、開始30
年後の現在では十分な量（3万種類の化合物）に達した、とい
う理解でよろしいでしょうか。

②一方、汎用の化合物だけでなく、最近ではこの論文でも指摘さ
れているように農薬や劇物等、社会が緊急に求めている特殊な
化合物のスペクトルデータも求められているように思います。
これらのスペクトルデータベースを構築して公開することは重
要だと思われますが、現在世界のどこかの機関から公開されて
いるのでしょうか。これらのデータベースはユーザーから見て
十分な状況にあるのかどうかお尋ねします。

③もし十分な状況でない場合、緊急かつ大量にスペクトルデータ
が必要ならば、これまでの産総研の対応方針ではニーズに対し
て間に合わない恐れがあります。農薬や劇物等のスペクトル
データベースに関しては、その信頼性をやや落としてまでも、
網羅性と緊急性を最優先にしたデータベース構築が求められる
ように思いますが、この点に関して著者の方々はどのような見
解をもっておられるかお伺いします。

回答（齋藤 剛）
①基本的には、データベースの網羅性より信頼性を優先した結

果、データ量を急激に増加することができなかった点も、活動
を長期にわたって継続した結果、化合物数で3万件、スペクト
ル数で10万件と大規模になったことも、ご指摘のとおりです。
汎用性の高い化合物は網羅できたと考えられます。

　　NMRに限定すると、スペクトルデータの公開にはスペクト

ルを測定するだけでなく、帰属も行うこととしたので、活動を
行っている人的、装置的な時間制約でこれ以上データ量を増や
すことが困難でした。また、ほかのスペクトルについても研究
所内やほかの機関から試薬の調達を試みましたが、十分な試薬
を集めるための予算が不足していた点も網羅性を達成する妨げ
の一因であったと考えられます。

②医薬品、毒物、農薬、汚染物質のマススペクトル・データベー
スがJohn Wiley & Sons社からCDと本のセットで、農薬等の環
境関連IRデータベースがBio-Rad社から提供されています。劇
物については、国内法にのっとった分類であり、このような形
で分類されたスペクトル集はないと思います。このような分類
を明示していませんが、農薬や劇物に分類される化合物のスペ
クトルデータは他にもあると考えていますが、ユーザーから見
て十分な状況にあるとは言い切れないと考えているため、この
データベースでもこれらのスペクトルデータの整備を行ってい
ます。

③現在の体制では、スペクトルの信頼性を落とすだけでは限界が
あり、網羅性と緊急性に対応しきれない面もあります。これを
達成するためには、緊急性の高い化合物のスペクトル情報を優
先的に測定、評価して、これらのデータ公開をしていくプロ
ジェクトを立ち上げる方法が良いと考えています。一つの選択
肢として、産総研外のデータを収集する方法やスペクトル評価
基準を構築して、将来的に公募形式のスペクトルデータベース
へ発展させることがあります。こうすれば一定水準の品質を確
保した上で、より網羅性を備えたスペクトルデータベースへ発
展させることが可能ではないかと考えています。

議論5　デジタルデータと著作権
質問（小野 晃）

このデータベースの中ではデータはデジタル化して管理されて
いますが、ウェブに公開するときにはアナログ化し、ユーザーは
デジタルデータにはアクセスできないようになっていると理解し
ましたが、それでよろしいでしょうか。

ユーザーがデジタルデータにアクセスできない理由には、産総
研が取得したスペクトルデータには著作権があり、第三者がデジ
タルデータを使用したいときには著作権料を支払うことになると
いう理解でよろしいでしょうか。

回答（齋藤 剛）
ご質問にある、「デジタルデータ」が「スペクトルを構成するポ

イントが座標情報として示されたデータ」、「アナログデータ」が
公開に用いている「gif 画像データ」という意味で、ご指摘のとお
りです。

ユーザーがデジタルデータにアクセスできないようになってい
る理由は、著作権や著作権料自体の観点からではなく、著作権保
護の観点からです。つまり、SDBS を不当な模倣から守り、また、
模倣によって第三者が不当な利益を上げるのを未然に防ぐためで
す。デジタルデータは加工性が高いため商業的価値が高く、もし
データが大量にコピーされれば SDBS と同等、あるいはそれ以上
のデータベースを簡単に作られてしまう可能性があります。これ
は SDBS にとっては非常に脅威です。仮に著作権侵害が認められ
裁判所に訴えることができても、そのためにかなりの労力を費や
さなければならないと考えます。ところで、現在公開しているア
ナログデータも大量にコピーされれば著作権侵害であり SDBS に
脅威を与えるので、SDBS 防御の立場からアクセス状況を絶えず
監視しています。

一方、アナログデータであれデジタルデータであれ、第三者が
データを利用したい場合には産総研からの使用許可が必要であ
り、特に第三者がデータを販売したいときは著作権料を産総研に
支払うことになります。これはウェブの公開における著作権の問
題とは別の話になると考えます。秘守義務の関係上会社名を挙げ
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られませんが、産総研発足後、大量のデータをまとめて提供した
ことが数件あり、いずれも契約に基づいて著作権料の支払いを受
けています。また、現在でも IR スペクトルについては新規公開す
るごとに提供し、著作権料の支払いを受けている案件があります。
ちなみに、米国の某データベースにはアナログデータ（gif 画像デー
タ）を提供した経験があります。

議論6　ほかのスペクトルデータベースとの比較
質問（小野 晃）

世界にはこのデータベースのほかにも公開されているスペクト
ルデータベースがあるのではないかと思います。特に有料でデジ
タルのスペクトルデータを企業等に頒布するサービスをしている
企業はあるのではないでしょうか。それらを紹介していただき、
このデータベースとの役割や特徴の違いに関してご教示願います。

回答（齋藤 剛）
まず、ウェブ公開しているスペクトルデータベースはそれほど

多くありません。このデータベースのように無料で多くのスペク
トルデータを閲覧可能なものは限定されます。特にこれだけ 1H 
NMR のスペクトルパターンとその化合物への帰属情報を無料で
閲覧することができるスペクトルデータベースは、このデータベー
ス以外には著者が調べた範囲ではありません。

数少ないウェブ公開のデータベースの中でまず挙げられるの
は、米国国立標準技術研究所（National Institute of Standards 
and Technology, NIST）が提供する NIST Chemistry WebBook 
（http://webbook.nist.gov/）です。物理化学情報やスペクトル情
報等、さまざまな情報をウェブを通して無料で利用することがで
きます。これは産総研の研究情報公開データベース（RIO-DB）と
類似しており、NIST で得られた成果を中心にそのデータを公開
しているもので、公開されているスペクトルは MS が 1.5 万件、
IR が 1.6 万件のほかに紫外可視吸収スペクトルやテラヘルツスペ
クトルがあります。ウェブを通した利用は、NIST WebBook を閲
覧するために特別なソフトウエアをインストールする必要はあり
ません。化合物を検索した結果から、スペクトルやそのほかの情
報を参照する形で構成されています。化合物リストを把握してお
らず推測ですが、一般的な試薬は多く収録されており、本スペク
トルデータベースと同様公的機関としての役割を担っていると考
えます。この一方で、MS データは NIST で評価したスペクトル
を中心に、米国国立衛生研究所（NIH）と米国環境保護庁（EPA）
のデータを合わせて NIST 08 Mass Spectral Library（2008 年に
発表されたもので、旧バージョンは 2005 年に発表された）として
パソコン単体で利用するよう販売されています。データはウェブ
で公開されているデータ数よりはるかに多く、約 19 万の化合物に
対して 22 万件のスペクトルが収録されています。旧工業技術院の
時代に共同研究を行った際に、このデータベースの MS データも
数多く登録されており、このデータもこのライブラリのデータの
一部になっていると思われます。このデータベースは有償で配布
されており、多くの質量分析装置に搭載して、質量ピークのパター
ン検索に利用されています。

SpecInfo は 1H NMR が 9 万件以上、13C NMR が 30 万件以上、
このほかの核種の NMR や IR や MS も収録されているスペクトル
データベースで、ウェブをとおして有料公開を行っていますが、
NMR スペクトルが 2006 年に更新されたのを最後に、データの更
新がされていないようです。

国内では、分散型データベースで基礎代謝、植物二次代謝標準
物質の高精度精密質量スペクトルを対象として、ウェブでデータ
公開を行っている MassBank（http://www.massbank.jp/）があ
ります。2010 年 12 月 1 日の時点で、19 研究機関から約 3 万スペ
クトルがウェブで無料公開されています。登録されるデータが、
このデータベース（SBDS）とは異なり植物二次代謝物質と専門性
の高い領域をターゲットに高分解能 MS スペクトルを集積してお
り、検索等に利用するツールをクライアントパソコンにインストー
ルする事で、データベースの検索や、スペクトルの拡大等を含め
たデータ参照、そしてデータ登録を行うことができるようになっ
ています。2006 年度から、（独）科学技術振興機構バイオインフォ
マティクス推進事業の研究課題「メタボローム・マススペクトル
統合データベースの構築」で構築を行っているもので、このデー
タベースも開発当初はこのようなプロジェクトで基礎を固めたこ
とにかんがみると、このプロジェクトが修了した後どの様な形に
MassBank が発展して行くか期待しています。

ウェブ公開ではない形で提供しているものに Bio-Rad 社のスペ
クトルデータベースがあります。かつての Sadtler 社のデータを
中心に、SpecInfo、NIST の MS やこのデータベースの NMR 等の
データを収録しており、検索したり物質の同定に活用したりする
独自の検索ソフトウエアである「KnowItAll」と合わせてパソコ
ン単体にデータをインストールして利用する形で販売されていま
す。登録されているスペクトル概数は、1H NMR が 5 万件、13C が
43 万件、MS が 19 万件、Raman が 7 千件、IR が 23 万件です。
1H と 13C NMR にはこのデータベースのスペクトルのデータがそ
れぞれ約 1.3 万件と 1.1 万件登録されています。それぞれのスペク
トルのパターン検索を利用することが可能で混合物のスペクトル
マッチング等、複雑な検索も行うことが可能なソフトウエアを搭
載しています。

一方、試薬会社の Sigma-Aldrich 社が、「Aldrich スペクトルライ
ブラリー」を販売しています。これには NMR、IR と Raman 合わ
せて延べ 5 万物質以上が登録されており、パソコン単体で利用する
形態と、スペクトル集の書籍としての形態で販売されています。

ウェブ公開するデータベースとパソコン単体で駆動されるデー
タベースとを比較すると、それぞれ一長一短があります。例えば、
ウェブで公開するデータベースの利点としては即時性が挙げられ
ます。このデータベースはデータの追加、更新作業を比較的簡易
に行うことが可能であり、年に 2 回のデータ更新を行っており、
常に最新のデータをユーザーへ供給しています。ただ、上に示し
た多くのデータベースは、スペクトルの追加、更新作業をこのよ
うな頻度で行っていないようです。一方、パソコン上で単独に駆
動されるデータベースは利便性に勝り、例えばスペクトルのパター
ン一致検索ができる等、ユーザーへの利便性が高いものとなって
いるようです。




