
　FTreesは、化合物の官能基特徴とそのつながりを保
存した構造を検索することができ、化学者が直感的に類
似していると考える構造を高速に見出すことができるソ
フトウェアです。
　PoseViewは、リガンド‐受容体複合体構造を入力して
原子レベルで分子間相互作用の2D図を作成するため
のソフトウェアです。

　MOE/web SOAPサービスはSOAPサーバーがクライ
アントマシン上のMOEからデータを受け取り、SOAPサー
バー上に搭載されたサードパーティーのプログラムで計
算を行った後、計算した結果をクライアントマシンに返
します（図1）。MOEのSVLプログラムによって制御でき、
SOAPで提供されるサービスがあたかもMOEの機能の
一部であるかのように使用することが可能になります。

　MOEに読み込まれた化合物の構造をもとに次のよう
な3種類の利用方法があります。
① 化合物のデータベースに対する類似構造検索
　MOE上の化合物をクエリーとしてサーバー上のデー
タベースに対して構造類似度を計算し、データベース中
にある類似化合物を提示します（図2）。

② 2D Mapping
　 2つの化合物の官能基ごとの類似度を表示します（図3）。

③ FTrees-FS
　フラグメントスペースからde novoリガンド設計をします。

　MOEに読み込まれた複合体構造をもとにPoseView
を用いてリガンド‐受容体間相互作用図を描画します。
注目する残基とその周辺残基との相互作用の作図も可
能です（図4）。

　SOAPインターフェースを用いることで各利用者のマ
シンにFTreesやPoseViewをインストールしなくても、各
マシンのMOEからそれらの計算が実行できるようにな
ります。FTreesの類似構造検索や2D Mapping、de novo
リガンド設計の結果は、新規合成の指針を立てる上で
役立ちます。この解析結果はMOEのデータベース形式
で得られるため、すぐにMOEでの解析に利用すること
ができます。PoseViewの結果は、複合体の相互作用を
理解する上で役立ちます。このインターフェースによっ
て、合成研究者に有用なソフトウェアであるFTreesや
PoseViewの利用が容易になり、研究開発の効率化が期
待できます。
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　KNIME（Konstanz Information Miner）は、独コンスタ
ンツ大学で開発されたデータ処理のための統合環境で
す。ユーザーフレンドリーなインターフェースと、1000種類
を超える多様な解析、入出力、可視化の機能を持ち、ま
た、無償で利用できるデスクトップバージョンがあること
から、多くの研究者に利用されています。
　CCG社では、150種以上のMOEによる処理をKNIMEの
中で行うためのMOE Extensions for KNIMEを提供して
います。これを利用することで、化合物データ入出力、前
処理、解析などのMOEによる連続的な処理をGUIベース
で設定し、繰り返し処理を行うことができます。
　また、CCG社が提供するMOE Extension NDK（Node 
Development Kit）を利用すると、MOEの開発言語であ
るSVLだけを用いてKNIMEのノードを開発することがで
きます。通常、KNIMEのノード開発にはJavaを使わなけれ
ばなりませんが、MOE Extension NDKを用いれば、Java
を意識することなく、ノードを開発することができます。

　弊社では、任意のSVLスクリプトをKNIME上で実行す
るための汎用ノードSVL Script Executer（図1）を開発し
ました。これまで、MOEによるユーザー独自の処理を行
うためのノードを開発するには、MOE Extension NDKを
利用したSVLプログラミングが必要でした。しかしなが
ら、SVL Script Executerを利用すると、ノード開発のた
めのSVLプログラミングよりも更に簡単なSVLスクリプト
を用いて、MOEによる処理をノードに定義することがで
きます。

　なお、これまでSVLスクリプトを記述できるノードとし
ては、スプレッドシート中の各分子データに対する処理

を記 述するS V L  Snip p e tノードがありましたが 、S V L  
Script Executerは、スプレッドシートに限らず、MOEで
使用できる他のフォーマット（.mdb, .moe, .ph4, .fit, .txt）
の入出力ファイルを扱えることから、より汎用的に利用
することができます。

　SVL Script Executerを活用すれば、MOE Extensions 
for KNIMEには含まれない解析処理をワークフローに容
易に組み込むことができます。ここでは、受容体、リガン
ドの各構造データファイルを指定し、ASEDock 2）による
ドッキングシミュレーションを行った後に、計算結果を
表形式で表示するワークフローを紹介します。
　SVL Script Executerを利用すれば、設定パネルに、僅か
３行のSVLスクリプト（入力データ設定、コマンド、出力
データ設定）を記述することにより、ASEDockをノード化
したワークフローを簡単に作成することができます（図2）。
　更にノードを組み合わせることにより、ドッキングシ
ミュレーション結果に基づく受容体‐リガンド相互作用
の2D/3D図の表示や、その他の解析処理を組み込むこ
ともできます。

　SVL Script Executerは、MOEのSVLスクリプトを実行
するため の高 度 で 汎 用 的 なノード です 。S V L  S c r i p t  
Executerを用いることで、既存のノードには無いMOEの
解析機能でも、比較的簡単にワークフローに組み込むこ
とが可能です。MOEの保守契約をされている国内ユー
ザー様を対象に、無償でSVL Script Executerプログラム
をご提供します。ご希望の方は弊社までお問い合わせく
ださい。

1） http://www.knime.org/
2） J. Goto et al., J. Chem. Inf. Model, 2008, 48, 583-590.
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■ BioSolveIT社のFTreesとPoseView

■ MOE/web SOAP技術の活用

■ FTrees SOAPインターフェース

■ PoseView SOAPインターフェース

■ まとめ

KNIME1）は様々な解析機能をノードとして繋ぎ、データアクセスからデータ解析、レポーティングまでをワーク
フローとして定義し、一貫したデータ処理ができる統合環境です。CCG社から提供されている解析ノードセッ
トMOE Extensions for KNIMEを利用すれば、MOEによる処理を、KNIMEのワークフローに組み込むことが
できます。さらにMOE Extension NDKを使えば新しいノードを作成することができます。ここでは、弊社で開
発したMOEのSVLスクリプトを動作させる汎用的なノード（SVL Script Executer）について紹介します。

BioSolveIT社は、様々なユニークかつ強力な創薬支援ツールを開発しています。それらのツールの内、類似
構造検索やリガンド設計を行うFTreesやリガンド‐受容体間相互作用図を作成するPoseViewは、合成研究
者にとって有用なソフトウェアです。各ソフトウェアは、各利用者のマシンにインストールして使うのが一般的
ですが、SOAP技術と組み合わせることで、計算サーバーだけにソフトウェアをインストールして利用すること
が可能です。弊社ではSOAP技術を使ってMOEからシームレスにFTreesとPoseViewの解析を行うインター
フェースを開発しました。ここではそのインターフェースの概要を紹介します。

図1　SVL Script Executerによるノード開発

図2　SVL Script Executerを使ったワークフロー

図1　SOAPサーバーとクライアントマシンとの通信
図4　SOAPインターフェイス/PoseViewの入出力

図2　SOAPインターフェース/FTreesの入出力

図3　SOAPインターフェース/2D Mappingの入出力

SOAP技術によるMOEからFTreesとPoseViewの利用
創薬支援ツール

KNIME用SVL Script Executerノードの開発
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