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「探索」をキーワードにした時、メディカルリサーチと創薬探索ではテーマは異なってくるが、標的タン

パク質のランキングを行いたいという目的は同じである。 

遺伝子発現実験で求めた遺伝子グループを機能や創薬標的かどうかなどといった調査を行い、更

なるステップに移行していく。 

そこで必要となるのがさまざまな情報を最適化して利用する事である。遺伝子からの標的探索と化

合物からの標的探索という異なるチャンネルから見た時に、どのように情報を利用すればよいかを

紹介する。 

 

バイオロジーの研究テーマから見た時、実験データとして出てくる情報はマイクロアレイや NGS よる

発現データや変異情報である。今回の紹介ではその発現データから活性値を利用した化合物候

補の探索や、機能による標的タンパク質のランキング。 更にこれら実験から出てくるデータには探

索を重ねるたびに多くのナリッジが追加される。このような内部で作られたナリッジをどのように管

理していくかを LSKB の機能を使って紹介する。 

 

創薬研究において、日々積み重なる化合物の評価データや結晶構造を登録管理することで、検索

時に その標的に対する種々の公共データを比較参照できる。 

化合物構造と標的タンパク質の情報が整理されることで、構造はその特徴を標的タンパク質の相

互作用に結びつけることが可能になり、また、標的タンパク質はタンパク質分類での同じクラス同じ

機能の一部として、タンパク質 と化合物の相互作用を解析し、新たな知見が得ることにつながる。 

その一例として LSKB は新たに標的予測機能を搭載し、構造から取得できる情報が拡がった。  

今回 この統合データを利用した解析例や Pipeline Pilot や Muse Invent などのソフトウェアとの連

携事例を紹介する。  

 




