
化合物+計算絞り込み

 

パッケージサービス開始!!

当社技術（相互作用マシンラーニン

 

グ法）によりご希望のターゲットに

 

て絞り込まれた化合物をご購入いた

 

だけます。インシリコスクリーニン

 

グの計算料金込みのパッケージサー

 

ビスです。
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株式会社京都コンステラ・テクノロジーズ
〒604-8156 京都市中京区室町通山伏山町558 三洋室町ビル304
mail:customer@k-ct.jp tel:075-241-9672        fax:075-241-9673  URL:http://www.k-ct.jp/

京都大学発、㈱京都コンステラ・テクノロジーズが提供する独自手法（相

 

互作用マシンラーニング法）は、最先端のパターン認識技術を用い、タン

 

パク質と化合物の結合情報（ケミカルゲノミクス情報）から抽出された結

 

合パターンから活性化合物を予測します。
このアプローチは、従来のSBDD、LBDDと異なり、標的タンパク質の立体構

 

造不要であり、計算コストが非常に低く、高い新規骨格発見能力を備えて

 

いるのが特徴です。

ターゲット：
GPCR、KINASE、Ionchannelなどの
希望ターゲット

※ターゲットにより手法の適否がござい
ます。詳しくは別途ご相談ください。

対象化合物：
Enamine社、ASINEX社、LifeChemicals社
のうちいずれかを選択してください。

納期：2ヶ月（化合物納品まで）

name score Similarity MW logP acc don
NS-02481164 0.99 80.00 267.37 1.70 4 3
NS-02480848 0.99 80.00 267.37 1.67 4 3
NS-02481385 0.99 81.25 280.37 1.61 5 3
NS-02049546 0.99 84.78 280.37 1.40 5 3
NS-02049541 0.99 88.64 266.34 0.99 5 3
NS-00872731 0.99 92.73 278.35 0.86 5 3
NS-00210263 0.99 93.94 184.22 0.53 4 4
NS-00209766 0.99 94.74 260.36 2.92 3 2
NS-01976865 0.99 95.00 250.36 2.62 3 2
NS-00210793 0.99 95.00 240.32 1.53 4 4
NS-03122868 0.99 95.35 416.58 4.76 5 4
NS-02441178 0.99 96.55 170.19 0.01 4 4
NS-00210200 0.99 96.55 170.19 0.01 4 4
NS-01968935 0.98 77.27 274.38 3.07 3 2
NS 00213593 0 98 78 26 251 37 2 95 3 2

107万化合物 27万化合物23万化合物

個数
Emanin（107万） Asinex（23万） LifeChemicals（27万）

１０ｍｇ １ｍｇ １０ｍｇ １ｍｇ １０ｍｇ １ｍｇ

1,000 7,000,000 4,800,000 6,300,000 4,200,000 6,300,000 4,500,000 

500 4,950,000 3,950,000 4,900,000 3,300,000 4,900,000 3,400,000 

200 3,117,500 2,977,500 2,957,500 2,317,500 3,317,500 2,537,500 

100 2,215,000 2,145,000 2,135,000 1,815,000 2,315,000 1,925,000 

※上記価格は、標準モデルによる計算の場合です。予測モデルをカスタマイズする場合は
別途見積もりになります。

●価格表

新連携新連携!!!!
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