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 多様な研究の結果から情報を抽出する方法には、複数の障害があります。その中でも、通常、キュレートされたデータを統

計/データマイニング分析に提供するには、多くの時間がかかります。分析もボトルネックの一つです。多数のデータマイニン

グ手法が存在しますが、これらは統計学、化学情報学、またはバイオインフォマティクスの専門家によって最もよく使用され

ます。しかし、最近、有機化学者が容易に解釈できる方法が開発されました。医薬品化学者は、これらの技術を利用して生

産性を高めることがますます期待されています。 

ドットマティクスは、確立されたシステムプラットフォームに統合された新しいソフトウェアコンポーネントをリリースして、構造化

された研究データに基づいてこのような分析を実行します。 

ドットマティクスのシステムは、共同研究ネットワーク全体の科学チーム間のコラボレーションに広く使用されています。さまざ

まなタイプの ELNに登録し、さまざまなデータソースからインポートすることにより、データを統合するように設計されていま

す。 ドットマティクス Browserは、複雑なクエリの設計と実行を容易にする一方で、高度な分析と豊富な視覚化には、強力

な化学情報学デスクトップソフトウェアパッケージである Vortexの使用が必要でした。 

 Vortexは Browserに緊密に統合されていますが多くの機能がありエキスパート向けの製品です。一般的なユーザーからの

要望を受け、完全にWebベースのソリューションである Clarityをリリースしました。主に医療化学者を対象にしたこのソフトウ

ェアは、Rグループ分析、化学クラスタリング、マッチング分子ペアなどの広範な化学情報学特性計算と分析ツール、および

専門的な 2D-SAR（構造活性相関）プロットなどを提供し、結果を導き出します。使いやすさと厳選した機能セットに重きを置

いていますが、プラットフォームに緊密に統合され、ユーザーがアクセスできるデータソースまたはクエリを使用できます。 

次に開発中の新製品をご紹介します。探索合成分野で電子実験ノート導入されて十年以上が経ち、大手製薬会社では何

百万もの実験データが蓄積されています。この膨大なデータの中から有用な実験を検索・分析できる反応式検索ツール 

Reaction Explorerがある大手製薬会社の依頼により弊社で現在開発されています。 

本ランチョンセミナーでは、強力な分析ツールと統合されたデータプラットフォームが、システム初心者の化学者が化学生物

学情報から貴重な情報を抽出するのにどのように役立つかについて概要を説明します。 
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