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CAS BIOFINDER の概要
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• 雑誌論⽂や特許⽂献、パブリックデータベースからライフサイエンスデータを標準化して収録

• キーワード‧構造情報からリガンド、スキャフォールド、タンパク質、疾患の情報を検索

• リガンドの薬理活性や代謝物、疾患のバイオマーカー等の関連情報にシームレスにアクセス

• AI を使った既知‧新規リガンドのターゲットに対する活性の予測

創薬に関する情報を⼀元的に検索できるツール
CAS BioFinder とは



検索の流れ
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アクセス方法
https://biofinder.cas.org

Username (ID)、パスワードは
CAS SciFinder と共通

CAS SciFinder からも
アクセス可能
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検索初期画⾯
リガンド検索

スキャフォールド検索
タンパク質検索

疾患検索

標的タンパク質、リガンド、疾患名から検索する

化学構造から検索する
検索タイプの切り替え
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いくつかの置換基パターンを指定した柔軟な検索も可能
(参考) 化学構造からの検索

検索タイプの切り替え

-CN、-OCH3、-C(O)NH2



LIGANDS 検索
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回答一覧画⾯

回答の並べ替え
表⽰項⽬の切り替え (p18、p24)

詳細の表⽰ (p13 )
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Chemical Filters
回答の絞り込み (1/2)

pValue
IC50などの活性値の負の対数を
モル単位で表したもの

Rule of 5 Filter Preset
リピンスキーの 5 つのルールに
基づいて、8 つの異なる
Druglikeness および ADME
フィルターを所定の値に設定する*

Commercial Availability
市販の有無

Druglikeness
• Hydrogen Bond Acceptors
• Hydrogen Bond Donors
• Freely Rotatable Bonds
• Molecular Weight (g/mol)
• Molar Refractivity (m3/mol)
• Number of Atoms

ADME
• Partition Coefficient (logP)
• Solubility (logS)
• Blood-Brain Barrier Permeability (logBB)
• Permeability Glycoprotein (Pgp)
• Polar Surface Area (PSA) (A2)
• Plasma Protein Binding (PPB)

* 設定される値は Help 参照
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/26034817456013-Scaffold-Results-Overview#h_01HVVEBVBX09Q9R30YVFYG3V1G
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Biological Filters 、Source Filters
回答の絞り込み (2/2)

Document Type
資料種類
Publication Year
発⾏年
Language
言語

Target
ターゲット
Target Type
ターゲットタイプ (タンパク質、細胞株等)
Disease
疾患
Organism
生物種
Parameter
パラメータ (IC50、Ki 等)
Function
機能 (Inhibitor、Agonist 等)
Experimental Type
実験の種類 (In vivo 、In vitro 等)
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関連情報にスムーズにアクセスできる
回答の詳細画⾯ (1/5)

View in CAS SciFinder

Knowledge Graph*

予測解析機能 (p34)

スキャフォールドへのアクセス
View in CAS SciFinder (物質情報)

*Knowledge Graph ( https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/23287951441037-Ligand-Detail-Overview)

各タブの説明は p13
当物質の⽂献情報
当物質の反応情報

逆合成解析
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表⽰タブは 10 種類
回答の詳細画⾯ (2/5)

• Summary : 概要 (p15)
• Pharmacology：薬理学的データ (p24)
• ADME：薬物動態 *
• Toxicology：毒性*
• Proteins：標的タンパク質 (p26)
• Disease：疾患 (p30)

• Related Immunotherapeutics ：関連する抗体医薬品 (p16)
• Chemical Space* : 着⽬しているリガンドと類似化合物の

物理化学的パラメータを散布図で表⽰
• Metabolites : 代謝物
• Similar Ligands : 類似の構造を持つリガンド*

*https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/23287951441037-Ligand-Detail-Overview
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Summary タブでリガンドの概要を把握できる
⑤回答の詳細画⾯ (3/5)

物理化学的パラメータ

CAS DRUG INTELLIGENCE
承認済みの医薬品である場合に
医薬品の概要を表⽰
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Related Immunotherapeutics タブは指定のリガンドを含む抗体医薬品を確認できる
回答の詳細画⾯ (4/5)

Adalimumab

Trastuzumab

Antibody、Antigen、Payload
Therapeutic Target、
Drug-Antibody Ratio、Linker、Method

ペイロードとして MMAE を含む
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Metabolites タブでは既知 (Known) もしくは予測の代謝物を確認できる
回答の詳細画⾯ (5/5)

予測の場合は信頼度のスコアが表⽰され
既知の場合は Known と表⽰される

SCAFFOLDS 検索
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リガンドの構造から鎖の置換基を取り除いた骨格構造で表⽰
回答一覧画⾯

回答の並べ替え

表⽰のスキャフォールドに
分類されるリガンドの数

リガンドのいずれかが
作用するターゲットの数

P11 - 12
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選択したスキャフォールドに分類されるリガンドの⼀覧が表⽰される
回答の詳細画⾯

回答の並べ替え

p22 p34  

スキャフォールド

回答の絞り込み (p21)  
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R-Groups フィルターで置換基を解析、限定できる
回答の絞り込み

R8  

R8 には 46 種類の
置換基が存在する

R8 に水酸基を有する
リガンドに限定
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選択したスキャフォールドの構造活性相関を視覚的に解析する機能
Matched Molecular Pairs Analysis (MMPA) (1/2)

活性を比較する
ターゲットを選択する

活性を比較する
置換位置を選択する

解析結果 → p 24
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Matched Molecular Pairs Analysis (MMPA) (2/2)

Y 軸の置換基から X 軸の置換
基に変えた際の活性値の差を
視覚的に解析できる

セルにカーソルをかざすと
詳細が表⽰される

Excel 形式で各ペアの活性
値とその差をダウンロード

活性値の差で表⽰するセルを限定する
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Scaffolds、Ligands、Diseases の場合
Pharmacology タブ

ターゲット毎の測定値の数を⽰す棒グラフ

活性情報の表 活性情報のダウンロード (Excel 形式)

各リンクからリガンド、ターゲット、アッセイ、出典の詳細にアクセスできる
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Proteins の場合
Pharmacology タブ

リガンド毎の測定値の数を⽰す棒グラフ

活性情報の表 活性情報のダウンロード (Excel 形式)

各リンクからリガンド、アッセイ、出典の詳細にアクセスできる

PROTEINS 検索
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検索例: Tyrosine-protein kinase JAK2
Proteins の検索結果画⾯

関連のリガンド情報の検索
関連の疾患情報の検索

Pharmacology タブ (p.24)

タンパク質の詳細画面 → p.28
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Summary 
Proteins の詳細画⾯ (1/2)

生物種の選択

関連のリガンドと疾患情報

Protein Data Bank 由来の 3D モデルの情報

ｐ.24

関連のパスウェイ情報 (p.29)
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Pathways
Proteins の詳細画⾯ (2/2)

CAS SciFinder の出典情報
へのリンク

DISEASES 検索
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検索例：Tyrosine-protein kinase JAK2
Diseases の検索結果画⾯

疾患の詳細画面 → p.32

関連のタンパク質情報

回答の並べ替え

関連のリガンド情報
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Summary
Diseases の詳細画⾯ (1/2)

関連のリガンド、タンパク質情報

p.24
関連のバイオマーカー情報 → p.33
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Biomarkers
Diseases の詳細画⾯ (2/2)

AI によるバイオマーカーの要約機能*

CAS SciFinder の出典情報へのリンク

アッセイの詳細情報

ダウンロード
(Excel 形式)

* https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/37350782594317-Disease-Detail-Overview

PREDICTIVE ANALYTICS
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リガンドの活性値の予測機能
Predictive Analytics (1/4)

p.36

解析するリガンドを選択する
(ページ全体 or 個別)
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解析の開始
Predictive Analytics (2/4)

既存の解析セットへの追加 パネル (活性値を予測するターゲットセット) の選択

解析開始解析セットの作成
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結果の表⽰
Predictive Analytics (3/4)

* https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/32589017148685-Create-Custom-Analytics-Panels

パネルの作成‧編集*

解析結果を開く → p.38
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Pharmacology
Predictive Analytics (4/4)

予測の活性値の確認*

* https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/26239797361805-Predictive-Analytics-Results-Pharmacology
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