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情報化学 スシステム構築ツール    

        技術情報 

 Daylight CIS社製 Daylightツールキット・データベースパッケージは創薬研究支援のための強力なシ

ステム構築ツール群です。お客様のニーズに合わせて、高速な化合物処理システムを柔軟に構築できま

す。今回はCCG社製 MOEを使用したDaylightデータベースのインターフェースを中心に紹介します。 

  Daylight THOR/Merl nDaylight THOR/Merlinシスシステム概要    

 Daylight CIS社は高速・簡便な分子処理言語で

あるSMILES（SSSSimplified MMolecular IInput LLLLine 

EEntry System）の開発元として有名ですが、その

SMILESの特性を生かした多彩なツールを提供し

ています。なかでも、SMILESのもつ高速性や表

現力をデータベースへ拡張したTHOR/Merlinシス

テムは現在の主力製品となっています。 

 このTHOR/Merlinシステムは、化合物情報処理

システムの本質的な情報源である化合物そのもの

を登録IDとして利用するという、優れた特長を

持っています。また、データベースシステムを登

録・参照機能に特化したTHORシステムと検索機

能に特化したMerlinシステムの2つに分割している

のもユニークな点です。様々なデータベース作業

で必要とされる要素を見極め、特化させていま

す。 

 例えば、THORシステムを利用すると、化合物

の重複登録を確認する作業も、一般的なデータ

ベース操作であるIDの重複を確認するだけで簡単

に実施できます。検索処理を担うMerlinシステム

では登録化合物全体の情報をコンパクトにまとめ

てメモリ上で保持しています。このため、数百万

件の化合物に対する類似構造検索も1秒未満という

短時間で完了させることが可能です。 
 

MOEMOE版版のの帳票表示帳票表示ツールツール    

 弊社ではMOEデータベース用の帳票表示ツール

であるFormBrowserを作成しており、すでに弊社

ホームページにて公開しています。さらに、

Merlinシステムにも活用できるようにこの帳票表

示機能を加工しています。部分構造や数値・文字

列をクエリとして検索し、Merlinシステムでの検

索結果を帳票形式で表示することがMOEにより可

能になりました（図1)。 

◆分子構造の表示 

 座標を持たないSMILESをどうやって自在に表

示するのか疑問に思われるかもしれません。確か

にSMILES自体に座標情報を持たせることはでき

ませんが、THOR/Merlinシステムでは付随情報と

して登録しておくことができます。これにより、

構造検索には最小限必要な情報としてSMILES文

字列のみを考慮して高速に検索し、その後に分子

表示などの処理に応じて情報を追加するという情

報の使い分けを行っています。そのため、MOL

ファイルやSDファイルのように座標やその他の情

報を持ち合わせている化合物でも、その情報を保

持したまま高速に扱うことが可能になります。ま

た、データベースに登録されている座標やMOEの

2D描画機能により自動計算される座標など、どの

座標情報を使用するかはユーザ側で指定すること

ができます。 

 クエリ構造やSMARTSにヒットした原子を強調

表示させる機能も、この帳票表示ツールの大きな

特長です。検索結果とクエリ構造との関係が色分

けによりわかりやすく表示されます。 

◆レイアウトのカスタマイズ 

 帳票表示で使用するカラムは、カスタマイズに

よりレイアウトを変更することができます。分子

カラムのサイズ変更や、分子カラムと数値カラム

の位置を入れ替える、文字列カラムのみ表示させ

るなど、柔軟に調整できるようになっています。 

図 1 Merlinシステムに登録されている化合物を帳票表示 
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 カスタマイズ後も、データベース毎にレイアウ

ト設定を保存できますので、使用するデータベー

スに応じて自動的にレイアウトを反映させること

が可能です。一度好みの設定にカスタマイズして

しまえば、その後は同じ設定を毎回意識すること

なく使用できます。 

◆検索クエリの作成 

 検索クエリは帳票画面のカラムへ検索データを

入力するだけで作成できますので、簡単にデータ

を絞り込むことができます。さらに、分子構造の

クエリについてはSMILESの文字列を直接入力す

る以外にも、MOE画面の分子をSMILESとして利

用することもできます。また、構造検索について

は、通常の部分構造検索に加えて、互変異性体検

索やグラフ検索、完全一致検索やSMARTS検索な

ども選択できます。 

 このほか、検索クエリを詳細にカスタマイズで

きるクエリウィザードも用意しています（図2)。

検索メニューから必要な処理を順次選択しなが

ら、実行するクエリを構築していきます。クエリ

ウィザードを利用すると、検索結果の整列や重複

データの削除など、帳票画面では設定できなかっ

たような処理も設定できるようになります。 

き続きMOEで続けていくことができます。 

 さらに、検索結果だけでなく、検索に使用した

クエリや帳票レイアウトも保存しておくことがで

きますので、ディスクスペースも効率的に使用で

きます。絞込みの初期段階では検索件数も多く、

検索クエリを頻繁に修正する必要があるかもしれ

ないため、検索クエリを帳票レイアウトとともに

保存しておくと便利です。 
 

Web版の帳票表示ツール    

 弊社ではMOE以外にも、Webで利用できる帳票

表示ツールも用意しています（図3)。これは、手

軽に検索結果を確認したい場合などにも大変重宝

します。 

 Web版の帳票表示ツールはMOE版と互換性を

持っていますので、MOE版のクエリウィザードで

書き出したMerlinの検索クエリをWeb版で再利用

することができます。逆にWeb版で書き出した検

索クエリをMOEの帳票表示ツールで使用すること

も、もちろん可能です。 

 Web版ツールのクエリ入力では、フリーの

JAVAアプレットであるJMEや商用のChemDraw

プラグインなどに対応しています。また、Web版

で作成した検索クエリはMerlinシステムのバッチ

処 理 言 語 で あ る MCL（MMMMerlin  CCCControl 

Language）のスクリプトとして書き出すこともで

きます。この機能を利用すると、データベース検

索をコマンドラインで実施し、検索結果を他の

ツールと連動して処理できるようになります。 

       技術情報 

◆検索結果のダウンロード 

 MOE版の帳票表示ツールを使用するとMerlinシ

ステムでの検索結果をMDB形式としてダウンロー

ドできます。そのため、大規模なデータベースの

中から絞り込んだ化合物セットを用いてQSAR解

析やドッキングシミュレーションなどの解析を引

図 2 クエリウィザード画面 

図 3 Web版Merlinインターフェース 


