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LSKB新機能のご紹介

AI 学習で作成 した MoA データ と
意思決定支援 ツールの導入

緑川 淳（株式会社ワールドフュージョン）

情報計算生物化学学会 ２０２１年大会 ワールドフュージョンスポンサーセッションSS-14
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LSKB is scientific web
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LSKB Interaction

GeneGene

ProteinProtein

ChemicalChemical

DiseaseDisease

TissueTissue

TaxonomyTaxonomy

FunctionFunction

PhenotypePhenotype

1) Text-Mining
• 20 years of PubMed literature (3 levels)
• Clinical Trial
• Assay Description

2) Assay Data
• Target Gene/Protein - Chemical
• Activities Endpoint
• Mode：Inhibition agonism/antagonism
• Expression: up/down regulation
• GWAS

3) Curated Annotation
• Disease Target
• Gene Ontology
• Pathway

4) AI Curated Annotation
• Mechanism of Action
• Gene RIF

5) Misc
• Protein Pocket Similarity
• GO-MoA database

Interaction
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AI Curated Annotation

Discovery of MK-7145, an Oral Small Molecule ROMK Inhibitor 
for the Treatment of Hypertension and Heart Failure

hypertension, heart failure

KCNJ1_HUMAN
KCNJ1_RAT
Kir1.1

MK-7145 ROMK INHIBITOR

Ligand MoA
Target

By LSKB Ontology

4,144

By BERT

10,185

Existing

# of MoA

• 新規MoAの抽出

ラベル Recall(再現率) Precision(精度) F1 Score

MoA 98.30% 95.30% 96.80%
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LSKB is scientific web
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Elpis Map： Decision Support Tool 

Elpis MapWorkflow

LSKB Data In House Data

LSKB

MOE
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Workflow : Data preparation for Elpis Map

部分構造を指定

PIK3CA_HUMAN
PIK3CB_HUMAN
PIK3CG_HUMAN
PIK3CD_HUMAN

ターゲットタンパク質を指定

Workflow
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Elpis Map output

PIK3CA_HUMAN PIK3CB_HUMAN

PIK3CG_HUMAN PIK3CD_HUMAN

PIK3CG_HUMAN
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Elpis Map
共通部分構造
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LSKB Ver.7

1. GUI を刷新
• Top Menu の再構成

• 新しいテーブルの導入

2. Deep Learning により 抽出した MoA の追加
• ターゲット/Ligand/疾患との関連性の拡大

3. GO-MoAの Update
• 新規 MoAの追加と 不要なアノテーションの整理

• 疾患から 新しい ターゲット、ターゲット遺伝子から新たな適応症、化合物から 新たな適応症の探索

4. Workflowの Update
• 目的とするデータ収集を可能に

• 処理の自動化

• LSKBのデータベースを最大限に活用できる探索ツール

5. Elpis Mapの搭載
• LSKB 搭載データと 自社データの比較が容易

• 意思決定を強力にサポート

etc
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ご清聴ありがとうございました。

アンケートにご協力をお願いいたします。
https://www.lskb.jp/cbi2021

ご質問は
support@lskb.jp

までお願いいたします。

https://www.lskb.jp/cbi2021
mailto:support@lskb.jp

