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Workflow
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個別検索機能を部品化
複数部品を組み合わせ
簡単な操作⼿順

• LSKBユーザインターフェース(UI)にない検索を可能にするツール

• LSKBの持つデータベースをフル活⽤するための機能

LSKB/Workflowとは
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→  UI上にない検索機能を構築

• ⼿順の定型化 → 処理⼿順⾃体の保存・再利⽤・共有機能搭載
• サンプルワークフローの提供
• カスタムワークフロー作成サービス
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1. PDBIDから活性値を収集
2. PatentIDから記載化合物の公知の活性値を収集
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事例紹介
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PDBIDから活性値を収集

PDBIDからタンパク質IDを特定して
アッセイ情報を収集、活性値が
pACT>5の化合物⼀覧を収集

PDBIDでDB
検索

処理対象とするタン
パク質IDを特定

PDBIDに対応する
リガンド分⼦を特定

アッセイ情報を検索
して活性値収集

フィルタ処理
(pACT>5)

結果の出⼒・加⼯
⽅法指定
（デフォルト：
テーブル表⽰）

SDファイル
TSVファイル
グラフプロット
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PDBIDから活性値を収集（結果例）
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PatentIDから記載化合物の公知の
活性値を収集
特定の部分構造を持つ、指定した
PatentIDに関連する化合物を集め、
アッセイ情報から活性値を収集する

化合物部分構造検索

PatentIDで関連
化合物を収集

検索結果の積集合を
取得

アッセイ情報を検索
して活性値を収集

収集したアッセイ中
の化合物⼀覧表を
構築

結果の出⼒・加⼯
⽅法指定
（デフォルト：
テーブル表⽰）
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提供する組み込み済み
ワークフロー⼀覧
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意思決定⽀援ツール
Elpis Map
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HTSデータの視覚化により、GO, No-Go, No-Needを判
断
しやすくする意思決定⽀援ツール
• HTSなどで得られたデータの解析⼿法
• 化合物をMWなどのパラメータで抽象化して散布図を作成
• 活性などのデータ値でカテゴリ分類し、カテゴリ重⼼を描画
• カテゴリ重⼼の移動傾向から全体の傾向を分析

Ref: MEDCHEM NEWS 28(3) 127-131(2018)
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ElpisMap利⽤例

• PIK3 アイソフォームは炎症および癌のプロセスへの関連が知られている
• Thyroid Res. 2012 Dec 21;5(1):22. doi: 10.1186/1756-6614-5-22.

• ターゲット蛋⽩質
PK3CA_HUMAN, PK3CB_HUMAN
PK3CG_HUMAN, PK3CD_HUMAN

• 特定の部分構造を持つ化合物に着⽬

• 上記タンパク質に対するアッセイ結果を収集して、
関連化合物の特徴量ー活性値の傾向を評価
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Workflowツールを利⽤してのデータ準備

注⽬している部分構造を
持つ化合物の検索

ターゲットたんぱく質の
指定

ターゲットたんぱく質と
化合物双⽅を考慮した
アッセイデータ検索

アッセイデータ中の化合
物の収集

化合物の特徴量の計算・
検索

表形式ファイル、および
プロット図作成を指⽰
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ElpisMap作図例

• 横軸(X)、カテゴリ分類にMW
• 縦軸(Y)、描画点サイズに活性値

• 4種の活性データに関する
4つのプロットを同⼀画⾯上に
表⽰

• ElpisMapカテゴリ重⼼表⽰

• 下段のPIK3D、PIK3Gに対しては、
分⼦量増⼤において活性が上昇し、
化合物セットはこれらターゲット
に有効であると⽰唆される

• 上段のPIK3CA、PIK3CBに対して
は、分⼦量増⼤において活性が低
下、更なる構造展開で活性の向上が
困難であることが⽰唆される
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公共データと⾃社データの⽐較で意思決定を⽀援

Elpis Map

In House Data

Workflow

LSKB Data

LSKB

Descriptor追加
（MOE）
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まとめ
• Workflow
• 必要な処理を組み合わせた定型処理を簡単に構築
• 同⼀処理の再実⾏・類似処理の構築・再利⽤
• 複数ユーザで定型処理を共有

→ データベースコンテンツを最⼤限に利⽤可能
• LSKBユーザ様には希望する機能を組み込んだワークフローを構築

• ElpisMap
• 任意データを元に簡単な操作で作図
• データ全体の傾向からGO/NO-GO/NO-NEED判定に利⽤可能
• Workflowと連携 → 活性値データを利⽤した処理・作図が容易
• ファイル保存機能で複数ユーザで作図結果を共有

→ 化合物・活性値の関係性の分析が容易に
18


