
共通基盤技術開発（１）

類似構造検索プログラム SIMCOMP の高速化
ドッキンググラフの作成方法を改良す

ることにより
従来より約10倍の高速化を実現した。
（７月に公開サイトに反映済み）

部分構造検索プログラム SUBCOMP の整備
二重結合の認識ミスを修正。
KEGG Atom Type による芳香環の認識。

キーワード検索やLinkDB検索に構造情報を利用
するための方法は、現在検討中
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共通基盤技術開発（２）

酵素番号自動割り当てプログラム e-zyme の改良
データベース中の反応パターン分布に基づく
スコアリング。
検索結果表示インタフェースの改良。
（12月中を目処に公開サイトに反映予定）
IUBMB での EC 割り当てでも試験運用。

化学反応ネットワーク予測
反応パターンを利用した新規化合物の反応経路
予測システムを構築中。
解候補の爆発への対処法を検討中。
（ゲノム、パスウェイ情報を利用するなど）
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統合データベース開発・運用（１）
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統合データベース開発・運用（２）

化合物データベースのキーワード検索機能
KEGG 以外の DB をカテゴリー３として登録
PubChem, ChEBI, PDB-CCD, LIPIDMAPS
KNApSAcK, 3DMET
DrugBank
（７月に公開環境でサービス開始）
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統合データベース開発・運用（３）

キーワード検索結果画面

LipidBank, DailyMed は、現在のところ
LinkDB のみ。

構造データに関しては LigandBox, 3DMET, 
PDB-CCD と COMPOUND, DRUG の関係を
LinkDB で定義。

ゲノムネット医薬品データベースの副作用
情報などはキーワードの抽出中（解析用）。
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