
タンパク質立体構造データベースシステム

1 0

■ 検索結果のURLによる共有
　PSILOには類似ポケット検索（図1）や3D相互作用検索
など、高度な検索機能が搭載されています。これらのク
エリーを組み合わせて検索すると比較的時間がかかる
ため、以前のバージョンではブラウザーを開いた状態で
待つ必要がありました。
　しかし、PSILO 2014.02では、検索結果を表示する為の
ハイパーリンクを電子メールで送信しますので、長時間
の検索の実行中に画面を閉じて待つことができるよう
になりました。また、この検索結果の電子メールを他の
ユーザーに転送することで、検索結果を共有することが
できます。

■ 検索結果のリガンド構造のホバーポップアップ
　PSILOの検索結果表示で、リガンドの2D構造にマウス
オーバーした時に、リガンドの2D構造が拡大されるよう
になりました（図2）。これにより、目的のリガンドを探し
易くなりました。

■ 非対称単位のリガンドの表示
　PDBデータには、PDB ID： 2ZGAのように完全な分子
構造でなく、非対称単位の分子構造とその変換行列だ
けが保存されているものがあります。このような分子構
造データの場合、PDBファイルの原子座標データだけで
は、正確に結晶構造モデルを表示できません。
　PDBファイルに非対称構造が含まれている場合には、
PSILOは自動的に変換行列を読み取り、分子構造に対し
て結晶学的対象操作を行うことで、生物学的会合状態
の分子構造モデルを表示します（図3）。
■ Mogulによる低分子配座の妥当性の評価
　Mogulを購入されていて利用可能な場合、低分子のX
線結晶構造の統計データに基づく結合長、結合角、二面
角の妥当性を評価します。

　PSILOは、最新のタンパク質立体構造データとユニー
クな検索機能、独自の解析機能を提供し、MOEユーザー
をはじめとする全ての創薬、生命科学研究者を強力支援
します。
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PSILO（サイロ）は生体高分子やタンパク質－リガンド複合体構造情報のデータベースシステムです。タンパ
ク質立体構造データを整理して、多様な条件で検索可能にし、情報共有を支援します。公共データやインハ
ウスデータなどの分散するタンパク質立体構造データを統合し、ウェブベースのインターフェースから容易に
アクセスすることができます。ここではPSILO 2014.02について新機能を中心に紹介します。

PSILO 2014.02リリース

■ 検索

■ データ登録

■ まとめ

新 製 品 情 報 新 製 品 情 報

　従来のCIMPLでは、メディシナルケミストが扱える化
合物数を想定して一万件程度までのSDファイルしか読
み込 めませんでした 。今 回 追 加されたL a r g e  D a t a  
Analysisの機能を使用することで、より多くの化合物を
収録したSDファイル（40万件程度まで）の読み込みと解
析が可能になりました。これにより化合物カタログのよ
うな 数 万 件 ～ 数 十万 件 の デ ータセットの 解 析 にも
CIMPLが利用できます。LDAは以下のような解析機能を
搭載しています。

■ 分子記述子計算
　分子記述子として、分子量、logP、PSA（極性部分表面
積）、モル屈折、原子数、結合数、環構造数、Drug-Likeness  
Score（DLS）1）を計算することができます。分子量とlogP、
PSAは値により表が色分けされます（図1左部）。最大4コ
アまでの並列計算が可能です。
■ ヒストグラム解析
　数値カラムのヒストグラム表示を行い、各区分の集団
の抽出や、スライダーを用いて最大値・最小値を変更し、
指定した範囲内の集団を抽出することが可能です。範囲
を変更するとリアルタイムで表中の分子のリストも変更
されます（図1中央部）。
■ 2D/3Dプロット
　2次元あるいは3次元の散布図を描くことができます。
散布図には分子構造をリンクさせて表示させることが
できます。散布図のプロット点の分子構造を表示させた
り、選択範囲内の分子のリストを取得することができま
す（図1右部）。

■ Diversity解析
　さらに2次元プロットから、構造的に分散した代表点
を選択することができます。代表点はグリッド状に配置
され、その他の分子は最も近い代表点の周囲にスパイ
ラル状に配置されます（図2）。

■ 類似度算出
　分子構造に基づいた類似度を算出することができます。
以下の例では抗がん剤Glivecの分子を2つのフラグメント
に分割し、それぞれを参照分子として、化合物カタログ2）

約17万件の類似度を算出しました。上位5分子を抽出した
ところ、フラグメント1は類似度0.468～0.514、フラグメン
ト2は類似度0.596～0.708の分子が得られました（図3）。

※次ページに続く

■ Large Data Analysis（LDA）の機能

メディシナルケミスト向けケムインフォマティクスのプラットフォーム CIMPLの最新版CIMPL 2.05をリリース
しました。CIMPL 2.05では、新しくLarge Data Analysisという機能が搭載され、従来より大きなサイズのラ
イブラリーの解析が可能になりました。また、ChEMBLデータベース検索の機能が改良され、複数の分子を
クエリとした検索が一つの操作でできるようになりました。ここではCIMPL 2.05の新機能を紹介します。

CIMPL 2.05リリース
化学データ可視化・解析ソフトウェア

図2　検索結果表示のリガンドのホバーポップアップ。
　　  マウスオーバーすると、リガンドの2D構造が拡大される。

図1　PDB ID： 1ECM（橙、紫）と4CSM（青）の
　　  ポケット構造を基準とした重ね合わせ。
　　  分子全体（a）では折り畳みの類似性が低いが、
　　  リガンド結合部位（b）ではアミノ酸残基の立体配置が
　　  良く似ている。

図3　PSILOによる非対称単位の分子構造の自動変換。
　　  ユーザーのデータ参照時は、生物学的会合体として表示される。

図1　LDA解析結果表示
　　 （左から分子構造表示、分子記述子計算結果、
　　  ヒストグラム表示、2D/3Dプロット）

図3　構造的類似度に基づき抽出した分子
　　 （左表：フラグメント1に類似した分子、中央：Glivecの構造、
　　  右表：フラグメント2に類似した分子）

図2　Diversity解析結果
　　 （周囲に分子構造が表示された点が分散した代表点）

PDB ID： 2ZGA

非対称単位 生物学的会合体


