
商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

＜マテリアル モデリング＆シミュレーション＞

Materials Studio Visualizer アクセルリス 米アクセルリス 構造モデルの作成とシミュレーションへの入力、計算結果、グラフ、
表等の表示・作成

Windows, Linux お問い合わせ下さい － －

Materials Studio Amorphous Cell 〃 〃 低分子やポリマーの非晶構造を作成。周期境界条件による分子動
力学計算から各種物性を計算予測

〃 〃 － －

Materials Studio COMPASS 〃 〃 凝縮系の再現にも優れた高精度力場。有機物、無機、無機酸化
物、金属などへの適用可

〃 〃 － －

Materials Studio Forcite 〃 〃 分子力学ソフト。分子系、周期系の構造最適化が可能。
COMPASS、Universal、Dreiding力場

〃 〃 － －

Materials Studio Forcite Plus 〃 〃 Forciteに分子動力学の機能を追加。分子、材料系の動力学解析
ツールを備える

〃 〃 － －

Materials Studio Blends 〃 〃 ポリマー、溶媒、添加剤混合系の混合エネルギー、相図、相互作
用パラメーターなどを算出

〃 〃 － －

Materials Studio GULP 〃 〃 無機、有機格子シミュレーションソフト。30種近いポテンシャルを内
蔵

〃 〃 － －

Materials Studio Sorption 〃 〃 モンテカルロ法吸着シミュレーションソフト。吸着等温線などを計算 〃 〃 － －

Materials Studio Conformers 〃 〃 分子のコンフォメーションと柔軟性を明確化するコンフォメーション
探索アルゴリズムと分析ツール

〃 〃 － －

Materials Studio MesoDyn 〃 〃 ポリマー流体、ブレンドなどの複雑流体の粗視化メソスケール動的
シミュレーション

〃 〃 － －

Materials Studio DPD 〃 〃 散逸粒子ダイナミックス法による複雑流体の粗視化メソスケール動
的シミュレーション

〃 〃 － －

Materials Studio DMol
3 〃 〃 密度汎関数法に基づいた第一原理計算プログラムで数値局在基

底関数を使用。分子系と周期系双方の電子状態計算が可能
〃 〃 － －

Materials Studio CASTEP 〃 〃 密度汎関数法（Density Functional Theory）に基づいた第一原理平
面波・擬ポテンシャルコードで、金属・半導体・絶縁体の結晶、界
面、ならびに表面に対する計算を行うツール

〃 〃 － －

Materials Studio NMR CASTEP 〃 〃 CASTEPによる分子、結晶などのNMR化学シフトとその関連物性を
計算するモジュール

〃 〃 － －

Materials Studio VAMP 〃 〃 MNDO近似による半経験的分子軌道法。MNDO(/C、d)、AM1、
PM3、ZINDOハミルトニアンなど。溶媒効果、励起状態計算などが
可能

〃 〃 － －

Materials Studio ONETEP 〃 〃 数千原子レベルのO(N)-DFT計算を高効率パラレル計算で実行。
触媒、生体分子の計算などに有効

〃 〃 － －

Materials Studio QMERA 〃 〃 DMol3/GULPをベースにしたQM/MM法。大きな系の効率的計算が
可能

〃 〃 － －

Materials Studio Reflex 〃 〃 結晶の粉末回折像を高速にシミュレート。実験データとのリアルタ
イム比較が可能

〃 〃 － －

（国内で市販されている主なパッケージソフトならびにサービス、2012年12月現在）
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Materials Studio Reflex Plus 〃 〃 粉末X線結晶回折データから結晶構造を精度良く計算予測する
ツール

〃 〃 － －

Materials Studio ReflexQPA 〃 〃 有機、無機結晶の粉末回折データから結晶相組成を決定 〃 〃 － －

Materials Studio X-Cell 〃 〃 新規なアルゴリズムによりパラメーター空間を網羅的に探索し指数
付ける

〃 〃 － －

Materials Studio Polymorph 〃 〃 分子構造から有力な結晶多形を予測 〃 〃 － －

Materials Studio Morphology 〃 〃 結晶の形態を結晶の原子構造から予測。BFDH、付着エネルギー
法、平衡形態法を実装

〃 〃 － －

Materials Studio QSAR 〃 〃 化学品、材料の構造活性（物性）相関モデルの作成、解析。多数
の記述子を完備

〃 〃 － －

Materials Studio QSAR Plus 〃 〃 反応性指数や高精度エネルギー値を計算するDMol3 Descriptorsと
相関モデル構築ツールであるNeural NetworksをQSARに追加した
モジュール

〃 〃 － －

Materials Studio Synthia 〃 〃 グラフ理論に基づく構造物性相関手法によりポリマーの種々の物
性値を推算

〃 〃 － －

Materials Studio Motif 〃 〃 分子結晶における水素結合トポロジの情報を分析するツール。
CSD（Cambridge Structural Database）を検索することにより注目す
る水素結合トポロジが既知の結晶構造の中にどのくらいの頻度で
現れるかを調査

〃 〃 － －

Materials Studio Mesocite 〃 〃 原子スケールモデルを粗視化し、各ビーズについて力場パラメータ
を割り当てて古典力学を用いることによって、原子スケールよりも
大きなメソスケールの計算を行う

〃 〃 － －

Materials Studio Adsorption 
Locator

〃 〃 力場を用いたエネルギー評価によりゼオライトやカーボンナノ
チューブ、シリカゲル、活性炭素など広範囲の材料に対して分子の
安定な吸着サイトを探索

〃 〃 － －

Materials Studio User Interface to 
Gaussian®

〃 〃 Gaussianの広範囲なab initioモデリング法に、使い易いMaterials 
StudioからのアクセスをするためのGUI

〃 〃 － －

Materials Studio DFTB+ 〃 〃 密度汎関数理論(DFT）に基づくタイトバインディング法プログラム。
大規模なナノマテリアルのシミュレーションも速い計算速度で実行
可能

〃 〃 － －

＜ライフサイエンス　モデリング＆シミュレーション＞

DS Science Bundle アクセルリス 米アクセルリス Discovery Studioの主要な機能のほぼ全てを使用できる。Protein、
SBD、Pharmacophore、QSAR&Library Design、ADMETの機能を全
て含む

Windows, Linux お問い合わせ下さい － －

Antibody Modeling Suite 〃 〃 抗体構造予測、安定性評価、結合親和性評価を行うツール 〃 〃 － －

Pharmacophore 〃 〃 ファーマコフォアモデリングに必要な全ての機能（コンフォメーション
解析、ファーマコフォア検索、三次元化合物データベースの作成な
ど）を全て含む。ファーマコフォア・フィーチャー以外に、形状に基づ
くリガンド検索（Shape検索）、Shapeとファーマコフォア・フィーチャー
の組合わせによる検索も実行可能

〃 〃 － －

Protein Docking Add-On 〃 〃 ZDOCKプログラムによるタンパクータンパクドッキングが使用でき
るようになる

〃 〃 － －



Proteins 〃 〃 BLASTによる配列検索、シーケンスアライメント、系統樹解析、ホモ
ロジーモデリング、ペプチドや核酸分子の構造構築など、生体高分
子の構造作成に関連する機能がパッケージ化されている

〃 〃 － －

QSAR & Library Design Bundle 〃 〃 QSARモデルの構築と化合物のスコアリング、化合物群のクラスタ
リング、化合物群同士の比較解析、化合物ライブラリの構築など、
化合物ライブラリ、および、QSAR解析に関連する機能がすべて含
まれるパッケージライセンス

〃 〃 － －

SBD 〃 〃 Discovery Studioで使用できるすべてのドッキングプログラムにアク
セスできる。また、ドッキング前のリガンドデータの前処理、レセプ
ター構造の前処理を自動的に行う機能を含む。また、ドッキング後
のリガンドのレセプター内でのエネルギー最適化、De Novoデザイ
ン、Fragment Based Drug Design等、タンパク質の構造に基づくド
ラッグデザインの全ての機能が含まれる

〃 〃 － －

X-Ray Add-On 〃 〃 X線構造解析の機能を追加する 〃 〃 － －

CHARMm 〃 〃 エネルギー計算、構造最適化、分子動力学計算等のCHARMmの
機能を利用できる他、CDOCKERを用いたドッキングシミュレーショ
ンを実施できる。

〃 〃 － －

Protein Aggregation 〃 〃 抗体など、タンパク質の凝集サイトを予測できる。 〃 〃 － －

ADMET Bundle 〃 〃 低分子化合物の代謝や毒性の予測(TOPKAT)ができる 〃 〃 － －

＜データ解析とレポーティング プラットフォーム＞

Pipeline Pilot アクセルリス 米アクセルリス バイオインフォマティクス、ケムインフォマティクス、モデリングシミュ
レーションをカバーする、大量のデータとその解析手順を視覚的な
プロセスフローとして構築するプラットフォームを提供。機能単位で
あるコンポーネントを組合わせて、効率的にデータを統合。解析手
順の構築は、データの収集、統計的解析、レポーティング、ダッシュ
ボードまで、コンポーネントの組合わせで視覚的に行なえる

Windows, Linux お問い合わせ下さい － －

Mass Spectrometry for 
Proteomics

〃 〃 プロテオミクスやメタボロミクスの ワークフローをカスタマイズして
自動化するためのコンポーネントのパッケージ。Sequence Analysis
とGene Expressionの機能を組み合わせて質量分析データを他の
実験と簡単に比較して、バイオマーカーを探索可能

〃 〃 － －

Next Generation Sequencing 
(NGS) Collection

〃 〃 NGSを使用すると、Illumina、SOLiD、454などの次世代シーケンサ
によって生成される膨大なデータから迅速なデータの品質評価や
分析が可能。NGS コンポーネントとサンプルプロトコルを使用して、
de novoシーケンシング、リファレンスのゲノムや配列へのマッピン
グ、多型の検出など、一般的なワークフローを実行

〃 〃 － －



Integration 〃 〃 ODBC経由でのデータベースへの接続、Perl、Java、VBScript、
Pythonの組み込み、グリッドコンピュータ上へのジョブの投入など、
他のコンピュータへの接続・言語環境の機能を提供

〃 〃 － －

Reporting 〃 〃 Webへの出力画面(HTML)やPDF、Microsoft Officeフォーマットのレ
ポートを作成でき、データを視覚化し定型の出力フォーマットが作
成可能

〃 〃 － －

Generic 〃 〃 Pipeline Pilotでプロトコルを作成する上で最低限必要なコンポーネ
ントを含む。CSC、Excel、XMLなど一般に研究データを保存する
フォーマットを入出力

〃 〃 － －

Sequence Analysis 〃 〃 塩基・アミノ酸配列の解析に必須なバイオインフォマティクスのツー
ルや手法を含み、Integrationと組み合わせることで様々なデータ
ソースからの情報と統合し、配列データに新たな地検を加えること
が可能

〃 〃 － －

Gene Expression 〃 〃 遺伝子発現データの処理、計算、アノテーション、表示を自動化。
Sequence Analysis、Reportingと組み合わせることで、Pipeline Pilot
の特徴を生かした処理が可能

〃 〃 － －

Chemistry 〃 〃 大量な化合物の処理やケムインフォマティックスの研究に使用。化
合物ライブラリのクリーンアップや、部分構造の検索、化合物セット
の抽出が可能

〃 〃 － －

ADMET 〃 〃 溶解性をはじめCYP2D6や膜タンパク結合性、30を超す毒性予測
の計算モデル(TOPKAT)を含み、創薬段階に必要な情報を予測

〃 〃 － －

Cheminformatics 〃 〃 LMQS(List Management and Query Services)を介して、Webブラウ
ザ上で化合物をリスト管理し、カスタマイズしたクエリ画面を作成

〃 〃 － －

Modeling/Advanced Modeling 〃 〃 化合物に最適化されたベイズモデル、遺伝的アルゴリズム、決定
木、クラスタリング、パレート最適化などの統計手法を使い、学習モ
デル作成やデータマイニングが簡単に

〃 〃 － －

R Statistics 〃 〃 グラフィカルに統計ソフトRを利用する環境を提供。従来通りRスク
リプトを書くことも可能で、お手持ちの処理をPipeline Pilotに組み込
むことが可能

〃 〃 － －

Plate Data Analytics 〃 〃 マイクロプレートデータを読み込み、統計情報の算出、ヒートマップ
の表示、IC50標準ではGE InCell /SoftMax /Envision /FLIPRなど
に対応していますが、PilotScriptを使うことであらゆるフォーマット
のファイルが読み込み可能

〃 〃 － －

Analytical Instrument 〃 〃 IRスペクトル、粉末X線、NMRなどのスペクトルデータを読み込み、
ピークの検出、ノイズの除去、類似性計算などを自動化。3CAM、
JCAM-DX、SPCIなどの代表的なフォーマットに対応

〃 〃 － －

Imaging 〃 〃 プログラムをコードして行うような画像処理をアイコン化しており、
定型の画像処理の自動化が可能。画像解析のための拡張機能の
提供

〃 〃 － －

Text Analytics 〃 〃 文書を収集し、データベースの構築や文書の高度な解析が可能。
PubMed/NIH Grants/Yahoo!/ParFT/ ESP@CENETなど論文・文献
データベース検索を自動化

〃 〃 － －



ChemMining 〃 〃 特許・文献から化合物名をもとに化学構造を抽出。PubChemの
様々な機能を簡単に利用可能

〃 〃 － －

SharePoint Bridge 〃 〃 Microsoft SharePoint と連携して、ウェブパーツとしてPipeline Pilot
を利用可能。フレームワークとしての情報ポータルに、サイエンス
のコンテンツを提供し、研究部門間のコラボレーションを促進

〃 〃 － －

＜電子実験ノート（ELN）＞

Accelrys Electronic Lab Notebook 
(旧Symyx Notebook by Accelrys）

アクセルリス、そ
の他代理店2社

米アクセルリス 研究開発全般をカバーできる電子実験ノート。テンプレートを利用
して、実験を記録。柔軟なフォーム設計が可能。強力な文書管理
機能により21CFR Part11に対応。今後、様々な研究分野の実験に
特化したコンポーネントを順次提供していく予定

サーバー：Windows 2003 
server, Oracle10g,11g / クラ
イアント： Windows XP/Vista

お問い合わせ下さい － －

Contur iLabber ELN 〃 〃 実験や研究の記録をＰＣ上で記録でき、メンバー間で簡単に共有
できる電子実験ノート。操作も導入も簡単で低コストです。様々なタ
イプの電子記録に対応でき、変更や参照の記録も残せ、改竄防止
もできるため、情報共有化、業務効率化、知的財産の保護を支援
する

Windows Server 
2008(English Version) + 
Language Pack, Oracle 11.2
以降のバージョン

お問い合わせ下さい － －

＜インフォマティクス＞

Accelrys Biological Registration 
System

アクセルリス 米アクセルリス 複雑なバイオ系サンプル情報の登録、由来の追跡、検索、レポート
作成に対応した、業界初の統合型システム

Windows お問い合わせ下さい － －

Accelrys Draw アクセルリス、そ
の他代理店2社

〃 新世代のより高度な構造式描画に対応した化学構造式描画ツー
ル。Java/VB/Webのアプリケーションへの組み込みや、XMLによる
機能の拡張・制御が容易

WindowsXP/Vista、Office 
2003/2007、SQL Server 
Express 2005 SP2(製品に同
梱)

〃 － －

Accelrys Direct 〃 〃 Oracle Data Cartridgeテクノロジーを用いた、SQL文による化合物
構造式や反応式の登録および検索可能なオープンアーキテクチャ
対応製品

Windows 2003、2008 server, 
SUN Solaris, Linux(Red Hat) 
＆Oracle

〃 － －

Accord アクセルリス 〃 クライアント／サーバープラットフォーム上での化学薬品データ管
理ツール

Windows 〃 － －

Accord for Excel 〃 〃 化学計算、完全一致や部分構造一致によるフィルタリング、構造の
類似度によるソートなど、化学者が日常的に用いているMicrosoft 
Excel上で自在に化学を取り扱うことのできる化学スプレッドシート。
立体化学も認識する化学者必携のツール。コンビナトリアルケミス
トリー・ADMET解析にも対応

〃 〃 － －

Accelrys Cheshire アクセルリス、そ
の他代理店2社

〃 化学構造式データを操作するソフトウェア開発ツール。構造式や反
応式の表記を修正したり、Enumerationや特性値計算を行う

サーバー：　Windows 
2003/SUN Solaris
クライアント： Windows 
XP/Vista

〃 － －

Accelrys Registration 〃 〃 Isentris環境上に構築された化合物データ登録システム。化学物
質、バッチデータの登録の際に必要な処理（塩・混合物の認識、化
合物表記規格化、化合物データ一括登録、化合物重複チェック、ID
発行）を自動化。他の研究システムインテグレーションにも対応可
能

サーバー：Windows 2003 
Server, Sun Solaris／
Oracle：Symyx Directと同環
境／クライアント：Windows 
XP/Vista

〃 － －

Accelrys Isentris 〃 〃 多様な研究データ・システムを統合する事を可能とする、新世代の
3層構造アーキテクチャに基づく創薬研究IT基盤の総称

サーバー：　Windows 
2003/SUN Solaris、Oracle　
クライアント： Windows 
XP/Vista　詳細はお問い合
わせください

〃 － －



Accelrys Isentris Client 〃 〃 一つのインターフェイスで簡単に化学構造式・化学反応式の検索・
参照を多様な形で行うことが出来るSymyx Isentrisの一コンポーネ
ント。社内・社外両方のデータの統合も可能

クライアント：
WindowsXP/Vista、Office 
2003/2007

〃 － －

Accelrys Isentris for Excel 〃 〃 MS ExcelからIsentrisリモートデータベースを参照可能にするアドイ
ン。高度なIsentrisの検索・参照機能を使用してデータを加工した後
に、Excelにデータを読み込むことが可能

Windows XP/Vista, MS 
Office 2003/2007

〃 － －

＜Lab Execution & Analysis 製品群＞

Lab Execution & Analysis アクセルリス、そ
の他代理店2社

米アクセルリス 実験機器と連動して、実験手順の設定・実行、データ収集・解析を
行うためのソフトウェア製品群。Libraly Studio, Automation Studio, 
Plyview, LEA Data loader, LEA SDK等。詳細はお問い合わせ下さ
い

詳細はお問い合わせ下さい お問い合わせ下さい

Accelrys Assay Explorer 〃 〃 アッセイのプロトコル作成、データ入力・管理、結果解析を行い
Oracle上にDB化する統合ソフト。自由度が高く、HTSからマニュア
ルアッセイ、 探索薬物動態までサポート

サーバー：Windows 2003 
Server、Windows XP／
Oracle9i,10g／クライアント：
Windows XP/Vista

〃 － －

Accelrys Isentris Personal Edition 〃 〃 Isentri Client、Symyx Dras, Isentris for Excelのコンポーネントで構
成されるIsentrisのスタンドアロン版。　研究者個人での研究情報管
理を強力に支援

WindowsXP/Vista、Office 
2003/2007、SQL Server 
Express 2005 SP2(製品に同
梱)

〃 － －

＜Lab Operations 製品群＞

Lab Operations アクセルリス、そ
の他代理店2社

米アクセルリス 高スループットの並列処理ラボ オートメーションのための実験の計
画、実行、分析、およびレポート作成を行うソフトウェア製品群。詳
細はお問い合わせ下さい

詳細はお問い合わせ下さい お問い合わせ下さい

Accelrys Logistics 〃 〃 Isentris環境上に構築された試薬管理システム。Symyx ACD、社内
在庫試薬、独自の試薬データソースに対して高度な検索、注文が
できる。化合物法規制、他の研究システム・購買システムとのイン
テグレーションにも対応可能

サーバー：Windows 2003 
Server, Sun Solaris／
Oracle：Symyx Directと同環
境／クライアント：Windows 
XP/Vista

〃 － －

＜データベースコンテンツ製品＞

DiscoveryGate アクセルリス、そ
の他代理店2社

米アクセルリス 化合物や反応ファクトデータベース、電子雑誌、電子参考図書な
ど、化合物に関する総合的な情報をシームレスに得るためのイン
ターネット上コンテンツサービス。 下記すべてのデータベースが利
用可能

Windows 2000 SP4以上/XP 
SP1以上/Vista、Java 
Runtime Environment 
1.5.0_12、Internet Explorer 
6.1 SP1以上　：MacOS X 
10.4以上、Safari 2.0以上

お問い合わせ下さい － －

MDDR 〃 〃 生理活性化合物とその誘導体が 150,000 以上収録。データベース
の更新によって毎年約 10,000 の物質が追加。アクセルリスと 
Prous Science 社が共同開発した MDDR は、特許関連の文献、学
術誌、学術会議をカバー

ISIS/Host, Isentris又は
DiscoveryGateと同環境

〃 － －

Comprehensive Medicinal 
Chemistry　（CMC)

〃 〃 Pergamon Press社のComprehensive Medicinal Chemistryを元に収
録した医薬治験薬化合物データベース、約9,000化合物

〃 〃 － －

Accelrys Metabolite 〃 〃 代謝物構造式や代謝経路、スキームなどの薬物代謝情報データ
ベース。約95,000の代謝反応、約57,000化合物の情報を網羅。
Toxicityとの相互参照が可能

〃 〃 － －



Accelrys Toxicity 〃 〃 医薬、農薬など化学物質の毒性データベース。データソースは、
RTECSにNLMのGENETOXやCCRISが加わり、約17万化合物。 創
薬初期での毒性、代謝研究を支援。 Metaboliteとの相互参照が可
能

〃 〃 － －

Accelrys Available Chemicals 
Directory (ACD)

〃 〃 600社(国内約30社)を超える試薬化合物カタログから収録される約
518,000試薬に関する2D/3D構造式、サプライヤー並びに価格など
の情報を持つ。202万化合物

〃 〃 － －

Accelrys Screening Compounds 
Directory (SCD)

〃 〃 スクリーニング用化合物サプライヤーのカタログ情報を集録。723
万化合物

〃 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Advance/BioStation（略称ADBS） 
V3.3.2

アドバンスソフト アドバンスソフト 大規模分子の高精度計算を効率よく実行するための2つのソル
バーを統合。・ABINIT-MP：非経験的フラグメント分子軌道計算
（FMO）法と・ProteinDF：密度汎関数法による全電子計算。これら
により、生体高分子（タンパク質、DNA、糖）のフラグメント間相互作
用、および、タンパク質の全電子計算が可能

お問い合わせください 100万円/年間より 2011年11月 －

Advance/BatteryDesignSystem 
V1.0.2

〃 〃 リチウム二次電池に特化した電池解析システム。物性定数を収納
したデータ・ベースを用いて、連続・断続放電による電圧低下と回
復、容量維持率の電流密度・温度依存性、または発熱分布などの
計算を行なう。新活物質の起電力・拡散定数の解析可（別途
Advance/PHASEが必要）

〃 200万円/年間より 2011年6月 －

Advance/PHASE V3.0.1 〃 〃 ナノデバイス開発を支援するナノシミュレーション。電子論に基づい
た固体の材料設計・解析ツールとして利用できる。誘電率計算機
能により、次世代半導体素子の開発に必要な高誘電率材料や太
陽電池 材料の光学特性の解析に有効。走査トンネル顕微鏡など
の表面分析、触媒などの表面反応の理論的解析に有効

〃 100万円/年間より 2011年12月 －

Advance/Flecs V1.1 〃 〃 Advance/PHASEと親和性の高い古典分子動力学計算ソフトウェ
ア。アモルファス構造の初期原子配置作成に最適

〃 50万円/年間より 2009年1月 －

Advance/CIAO V1.0 〃 〃 擬ポテンシャル作成ソフトウェア。密度汎関数理論のもとで原子の
全電子状態を第一原理計算し、その結果得られた全電子ポテン
シャルから擬ポテンシャルを計算する

50万円/年間より 2009年9月
予定

Advance/DayStar 〃 〃 色素増感型太陽電池における荷電体の生成、再結合、輸送などを
考慮した電子移動素過程を定式化した微分方程式系を適切な物
質パラメータを入力して解くことで、電池の電気化学性能を評価す
るソフトウェア

〃 100万円/年間より 2006年3月 －

Advance/OCTA 〃 〃 ソフトマテリアル統合シミュレーターで、ミクロからマクロ領域向けに
４つのエンジンで構成される。・Muffin：マクロ問題専門プログラム
群（相分離流動やマイクロリアクタ、他シミュレータ）、・SUSHI：高分
子材料のメソスコピック構造予測シミュレータ、・PASTA：高分子溶
融体レオロジー特性予測シミュレータ、・COGNAC：租視化分子動
力学シミュレーションプログラム

〃 お問い合わせ下さい 2006年10月 －

Advance/DESSERT V1.0.3 〃 〃 3次元デバイス解析ソフトウェアで、３次元高速解析（電流連続、エ
ネルギー輸送、ポアソン等）、物理モデルの充実（トラップ、衝突電
離、量子効果補正等）、マスク利用による立体構造を容易に作成、
フレキシブルな３次元最適メッシュ生成機能、形状・不純物のバラ
ツキや変形の信頼性解析－などの特徴がある

〃 250万円/年間より 2010年12月 －

Advance/FrontFlow/red V5.0 〃 〃 複合連成やマイクロスケール問題を解析する次世代流体解析。新
幹線、空調機器、自動車体周りなどの流体音の解析に有効で騒音
の低減化が図れる。ガスタービン燃焼器、自動車エンジン内の燃
焼反応の解析に有効。台風など強風のビルなど構造物への影響
を解析、ゆれ具合の評価、強度設計などに有効

〃 100万円/年間より 2012年1月 －



Advance/FrontFlow/MP V1.0 〃 〃 非構造格子系三次元気液二相流解析ソフト。気相と液相が共存す
る状態の流動特性や伝熱特性を解析することが可能

〃 200万円/年間より 2007年2月 －

Advance/PSE Workbench 〃 〃 複雑・大規模な解析シミュレーションを効率化する統合プラット
フォーム。複雑で大規模なソフトウエア開発のワークベンチ。流体、
構造、熱などの総合解析システムの構築に有効。タスクフローとい
う新しい概念に基づくソフトウエア

〃 100万円/年間より 2007年2月 －

Advance/FrontSTR V4.0 〃 〃 大規模・複雑な系に適する構造解析ソフトウェア。静解析、幾何学
非線形、固有値解析など。独自入力フォーマットのほか、
NASTRAN形式の入出力にも対応。使用できる要素は平面、４面
体、６面体要素の他にシェル

〃 100万円/年間より 2011年7月 －

Advance/FrontNoise　V4.1 〃 〃 流体騒音・音響解析ソフトウェア 。空力騒音・吸排気系等の音場予
測、家電分野における電子機器の騒音予測、産業機械分野にお
けるコンプレッサ・バルブ・ポンプ等の騒音予測や、その他、環境の
騒音予測のための大規模解析が可能。

150万円/年間より 2012年6月

Advance/REVOCAP（略称ADAP）　
V3.0

〃 〃 構造・流体・電磁場解析に対応した汎用プリポスト。直感的な操作
でモデリング・メッシュ作成・境界条件の設定。結果の可視化といっ
た解析の一連の流れを簡単な操作にて行なうことが可能

〃 100万円より 2012年7月
予定

－

Advance/FrontNet/Ω 　V1.0 〃 〃 配管内の液体の流量と圧力を計算する「管路系液体解析ソフト
ウェア」。例えば、弁が急に閉じると急激な圧力上昇が起こる水撃
現象や、減圧により気化したガスがつぶれて急激な圧力上昇が起
こるキャビテーション現象が解析できる。弁の制御は時間遅れや

PID要素を考慮し、圧力や流量制御弁の開度変化も解析可能

〃 180万円/年間より
＊サポートなし９５万円/年

2009年5月 －

Advance/FrontNet/Γ 　V1.4 〃 〃 配管内のガスの圧力・温度・流量・密度を計算する「管路系ガス解
析ソフトウェア」。例えば、都市ガス、空調設備、自動車吸排気系の
解析やブロワ、弁などの流体機器誤作動時や配管システムの起
動・停止時の安全解析、配管太さの変更や流体機器の条件変更
の設計解析、流体機器の性能評価解析、等々が可能

〃 180万円/年間より 2012年2月 －

Advance/FrontNet/TP 〃 〃 1次元気液二相流解析ソフトウェアであり、二相流の状態を持つ流
体の管路ネットワーク内での時系列の解析が可能。管路ネットワー
クは、圧縮器、膨張弁、配管等の流体機器から構成される。ソフト
ウェア内では、質量保存、運動量保存、エネルギー保存を解き、状
態方程式はp-h線図で与える。GUIでは、計算するネットワーク網の
作成、計算の実行、および、ポスト処理が可能

〃 180万円/年間より 2009年5月 －

Advance/MaterialDesignSystem 〃 〃 材料設計に必要な、  ・量子化学計算、  ・第一原理計算、  ・分子
動力学計算、  ・粗視化動力学計算、  ・数値基底密度汎関数計算
等を、1つのプラットフォームで行うことができる「材料設計統合シス
テム」

〃 300万円/年間より 2011年6月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績
LigandScout アフィニティサイ

エンス
オーストリア　イ
ンテ・リガンド
（Inte:Ligand）

ファーマコフォア・リサーチ向け統合プラットフォーム。信頼性の高
い独自のアライメント機能をもち、構造ベースおよびリガンドベース
のファーマコフォアモデリングからバーチャルスクリーニングまで実
施可能。並列分散処理対応

Windows, Mac OS X, Linux お問合せください － －

PharmacophoreDB 〃 〃 化学的な特徴に基づいた高品位の3Dファーマコフォアを2,000超収
録。各エントリのメタデータは、医学的適応、薬効分類、標的タンパ
ク質、相互作用部位、生物活性リガンド、文献情報をカバーし、効
果的なリガンドプロファイルが可能

Linux 〃 － －

ilib diverse 〃 〃 フラグメント構造からdrug-likeなバーチャル化合物ライブラリを生成
可能なツール。Oral bio-availabilityやBBB permeability等のフィル
タリング機能を搭載。Molecular Networks社製CORINAと併用する
ことで、3D構造を発生させることも可能

Windows, Linux, Unix 〃 － －



CzeekS 〃 京都コンステラ・
テクノロジーズ
（日本）

相互作用マシンラーニング法（CGBVS）によるスクリーニングプロ
グラム。自社内に蓄積された独自アッセイデータを用いた, 医薬品
候補化合物の高速かつ高精度なインシリコスクリーニングが可能

Linux 〃 － －

DRAGON 〃 伊タレッタ
（Talete）

最大4,885種の分子記述子を計算可能なプログラム。求めた分子
記述子は、構造活性相関、構造物性相関、類似性解析、スクリー
ニング等に利用可能

Windows, Linux 〃 － －

dProperties 〃 〃 最大62種の物理化学特性およびドラッグライク指数を計算可能な
アプリケーション

Windows, Linux 〃 － －

Molecular Conceptor 〃 イスラエル　シナ
ジックス
（Synergix）

医薬品化学、薬物設計、分子モデリングおよびケムインフォマティ
クスをコンピュータを用いて学習・指導するための革新的なマルチ
メディア教材。2800ページ、1500以上の3Dイラストからなるコンテン
ツは、70時間超の講義に相当

Windows 〃 － －

WIEN2k 〃 オーストリア  ウ
イーン工科大学
（Vienna 
University of 
Technology）

密度汎関数法による固体の電子構造計算プログラム。(L)APW+lo
法を採用しており、高精度・高効率なバンド構造計算が可能

Unix, Linux 〃 － －

SIESTA 〃 スペイン　ナノ
テック（Nanotec）

数千原子の電子構造計算を目的に開発されたDFTプログラム。
Numerical LCAO基底とリニアスケーリング法により、大規模なAb 
initio MD計算が可能

Unix, Linux 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

GENIE アドバンスドテク
ノロジーインス
ティテュート

アドバンスドテク
ノロジーインス
ティテュート

ＤＮＡ・たん白質情報の統合解析システム。とりわけ、独自開発に
よるホモロジーモデリングに基いたたん白質の立体構造予測シス
テムは、予測した構造の局所的な予測精度を推定することができ
るという独特の機能を備えている

Linux 要問い合わせ － －

BioInfo Bank 〃 アドバンスドテク
ノロジーインス
ティテュート、九
州工業大学

我が国独自の蛋白質・リガンド相互作用や蛋白質・核酸複合体に
関するバイオ情報データベース群。国際的な利用に応えるように
全文英文で開発

インターネット利用 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

OmicBrowse（オミックブラウズ） アクシオヘリック
ス

アクシオヘリック
ス

全てFlashベースで表示される、超高性能ゲノムブラウザ。大学や
製薬企業内部で複数データサーバに分散している膨大な研究デー
タを、統合されたデータソースとして検索が可能。さらにその情報を
公開ゲノム情報と透過的に統合化して組織内のみで活用する事が
可能

Web環境があれば利用可 98万円～ 2008年4月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

MolWorks Ver3.1 ビヨンド・コン
ピューティング

ビヨンド・コン
ピューティング

分子設計のためのビルダーを備え、物性値の推算および
GAUSSIAN、MOPAC、GAMESS、Q-Chemへの入出力インタフェー
スを備えている。ダウンロード先: http://www.molworks.com/

Windows 2000/XP/7 Linux, 
MacOS, MacOSX

基本モジュール（無償）　一部機
能（有償）

2011年8月 －

Pallas 〃 ハンガリー・コン
ピュードラッグ

化合物の構造情報を元に、物性（pKa, logP, logD）、薬物代謝、毒
性、rule of 5 （医薬品候補の指標)、TPSA（Topological Polar 
Surface Area）、HPLCの各種設定条件を予測

Windows、UNIX、Web、SDK
版

別途問い合わせ 2005年 －

EMIL 〃 〃 京都大学の藤田稔夫名誉教授らが開発した、リード化合物の構造
進化データベース及びデータ処理エンジンを持つ医農薬開発支援
システム

Windows、Web 〃 〃 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能･特長 システム構成 ソフト価格 出荷年月 販売実績

KnowItAll (ノウ・イットオール） イン
フォマティクシステム

バイオ・ラッド ラ
ボラトリーズ

米バイオ・ラッド 
ラボラトリーズ

IR、Raman、NMR、MS、UVスペクトルを１つのアプリケーションで扱
うことのできる画期的なソフト。ユーザーが必要なツールを組み合
わせて購入することができる。混合物スペクトルの検索機能も新た
に追加された

WindowsXP以上 19.8万円から、詳細問い合わせ 2001年10月 －



ハブ・イットオール　ライセンス
キー

〃 〃 サドラーのスペクトルデータベースすべてを1年間制限なく検索利
用することのきるプライスシステム。IRにはカテゴリ別のサブセット
も提供

〃 IR 99.5万円、Raman 36万円、
NMR 98万円、MS56万円、UV30
万円／1年間

2003年4月 －

IRパッケージデータベース　ver.5 〃 〃 世界最大規模のIRスペクトルデータベースを用途、分野に分けて
収録。ユーザーの利用形態に合わせて選択可能。2012年からは
高分解(0.96cm-1)で提供

－ 詳細問い合わせ 2000年4月 －

KnowItAll インフォマティクスシス
テムMetabolomicsエディション

〃 〃 NMRスペクトルの処理からバイオマーカーの同定までのNMRデー
タによるメタボロミクスリサーチをカバー。主成分解析によるデータ
分類、ローディングプロットとメタボライトデータベースの比較、推定
バイオマーカーの表示、KEGGへのリンク

〃 〃 2006年10月 －

KnowItAll U 〃 〃 大学を対象としたライセンス形態。総数130万件におよぶIR、
Raman、NMR、MS、UVスペクトルをユーザー数の制限無く利用でき
るプログラム

〃 〃 2007年8月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

ChemInTool - Chemish Pro ケムインフォナビ 東京大学・船津
研究室

データ分析(PCA,ICA)、クラスタリング(階層型,SOM,CP)、モデリン
グ(MLR,PLS,BP)、変数選択(GA-PLS)機能を有する統合的ケモメト
リックスソフトウェア。 モデル式を用いた予測、逆解析および原子
団寄与法機能がある。さらに要求特性を満たす化学構造式を自動
的に生成する機能もある。ライセンス種類：ノードロック（インストー
ル１台）、コーポレート（インストールフリー）

WindowsXP/Vista/7 ノードロック 8.4万円/年（税込）
～、アカデミック価格あり

2004年 －

ChemInTool - Chemish Standard 〃 〃 Chemish Proの機能限定版。機能比較はHP参照
[http://www.cheminfonavi.co.jp]  ライセンス種類：ノードロック（イン
ストール１台）、コーポレート（インストールフリー）

〃 ノードロック 5.25万円/年（税込）
～、アカデミック価格あり

2007年 －

ChemInTool - Chemish Free 〃 〃 Chemish Proの機能限定無償版。PCA、MLR機能が使用可能。
HP[http://www.cheminfonavi.co.jp]よりダウンロードできる

〃 無償 2005年 －

ChemInTool - ToMoCo 〃 〃 分子設計、構造活性相関解析を行うためのトータルシステム。
Hopfieldニューラルネットワークによる分子構造重ね合わせ手法に
より、基本骨格が異なる分子でも重ね合わせが可能。また、構造
活性相関モデルを基準に新規薬物候補構造を創出する機能を持
つ。ライセンス種類：ノードロック

WindowsXP/Vista/7 ノードロック 210万円/年（税込）
～、アカデミック価格あり

2004年 －

ChemInTool - AIPHOS 〃 〃 反応知識ベースを用いて有機合成経路設計を支援するシステム。
合成したい目的化合物を入力することにより、合成ルートを提案す
る

サーバー：Linux、クライアン
ト：WindowsXP/Vista/7

63万円/年（税込）～、アカデミッ
ク価格あり

2004年 －

ChemInTool - AIPHOS/KOSP 〃 〃 有機合成経路設計支援システムAIPHOSのサブセット版。知識
ベースから合成ルートを提案する

〃 31.5万円/年（税込）～、アカデ
ミック価格あり

2006年 －

ChemInTool - AIPHOS/TOSP 〃 〃 有機合成経路設計支援システムAIPHOSのサブセット版。
Transformと呼ばれるデータベースから合成ルートを提案する

〃 25.2万円/年（税込）～、アカデ
ミック価格あり

2006年 －

ChemInTool - SEoN 〃 〃 NMRスペクトルから、その化学構造を自動推定する構造解析シス
テム。分子式から構造を自動的に生成する機能を用いて、可能性
が高い構造を推定できる。また、候補構造に対する予測NMRスペ
クトルを実測値と比較することでランク付けを行える

WindowsXP/Vista/7 52.5万円/年（税込）～、アカデ
ミック価格あり

2004年 －

TS Search － 山口大学・堀研
究室

化学反応の遷移状態探索に特化した、MOPAC, Gaussian, 
GAMESS用の計算インターフェイス。Minimum energy path法、
Saddle法、等高線図法、置換基法等による遷移状態探索が可能

WindowsXP/Vista, 
UNIX(Linux, Solaris), 
J2SDK5.0以上必要

無償 － －

TS Search Professional ケムインフォナビ 〃 TS Searchの高機能版。複数の反応を同時に解析することが可
能。遠隔の計算機を透過的に使用できる機能あり

〃 お問い合わせ下さい － －

Gauss Telecom － 〃 遠隔の計算機上でGaussianジョブを実行する 〃 無償 － －



Gauss Grid ケムインフォナビ 〃 MOPAC, Gaussian, GAMESS用のGrid計算エンジン。多数の並列
計算機が混在する環境で、ジョブのスケジュール管理、並列計算
機の管理、計算結果の自動バックアップなどを行なう

クライアント： 
WindowsXP/Vista, 
UNIX(Linux, Solaris), 
J2SDK5.3以上必要　サー
バ： Linux(J2SDK5.3以上必
要)

お問い合わせ下さい － －

CORINA 〃 独モレキュラー
ネットワークス

３Ｄ分子構造生成ソフトウェア UNIX（x86 Linux, Sun Solaris, 
SGI IRIX）、MS Windows

〃 － －

ADRIANA.Code 〃 〃 分子構造記述子計算ソフトウェア Windows2000/XP、x86 Linux 〃 － －

SONIA 〃 〃 自己組織化ニューラルネットワークソフトウェア（Kohonen, Counter-
propagation neural network）

UNIX（Linux, Sun Solaris, 
SGI IRIX）、MS Windows

〃 － －

ROTATE 〃 〃 利用者指定によるコンフォメーション・セット発生ソフトウェア UNIX（x86 Linux, Sun Solaris, 
SGI IRIX, DEC 
AlphaStation）

〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

CONFLEX 7 コンフレックス コンフレックス フレキシブルな分子の配座空間を、側鎖の回転・環のFlap・Flipによ
り探索し、化学的に重要な配座異性体の最適化構造をもれなく見
つけだす。それにより、最安定構造も特定することが可能になる。
溶媒効果も配座探索に適用可能であり、それを応用してLogP値の
算出も可能となっている。また、結晶構造の最適化や安定構造の
探索、NMRの3JHH値の算出も可能である

Windows、Linux、Mac 企業・官公庁価格：200万円、大
学価格：20万円

2012年夏予
定

－

Parallel CONFLEX 7 〃 〃 CONFLEXのアルゴリズムにより発生する複数の出発構造の最適
化を、複数のコンピューターに分散させ並列で配座探索を行う。扱
う系のサイズが非常に大きい場合はPC1台で配座探索計算を行う
ことはできないため、多配座分子の立体構造を素早く解析するた
めに有効

Linux サイトライセンスのみ、問い合わ
せ

2012年夏予
定

－

AMBER 12 〃 米カリフォルニ
ア大学

カリフォルニア大学のKollman教授らのグループによって生体分子
のために開発された、モデリングおよび分子力学と分子動力学計
算のパッケージ。様々な溶媒モデルやQM/MM機能も持つ。基準振
動解析、トラジェクトリー解析、エネルギー解析などを行うモジュー
ルも含まれる

Linux、Mac、Windows 問い合わせ 2012年4月 －

Gaussian09(Rev. C.01)、
GaussView5.0 、TCP Linda 8

〃 米Gaussian, 
Inc.,

分子や分子集合体の構造・物性を、電子状態計算により算出。高
次の電子相関を取り入れた高精度ab initio分子軌道計算から、
リーズナブルな半経験的分子軌道計算、さらには分子力場計算ま
で幅広く網羅。ONIOM法がより強化され、巨大分子の計算がより効
率化した。また、遷移状態計算やIRCにも対応した。その他、振動
解析・IRC・旋光度の計算が並列環境下で、より高速化された

UNIX、Windows、Mac 〃 2011年10月 －

ChemBioOfficeシリーズ 〃 米PerkinElmer 
Informatics

化学・生物学分野で必要とされる様々なツールが装備された世界
標準のソフトウェア。化学構造式描画から各種計算プログラムのク
ライアントツール、データベースの構築まで可能にした様々なパッ
ケージが用意されている

Windows、Mac 〃 2012年5月

受託計算サービス 〃 コンフレックス 高効率配座創出アルゴリズムと並列計算システムを応用した
CONFLEX法を使用して配座探索を行う。取り得る可能な配座異性
体を徹底的に調べて、最安定配座を特定。さらにab initio計算等の
精度の高い計算により、探索した各配座異性体について物性値の
予測を実施する

－ 10万円～ 2009年4月 －



各種サポートサービス、インスト
レーション、トレーニング
（CONFLEX, Gaussian, AMBER, 
GAMESS, 他）

〃 〃 計算化学用ハードウェアから各種ソフトウェアのインストレーション・
トレーニング・技術サポートまで、トータルでソリューションを提供す
る。技術サポートは、初心者から使い慣れた方まで幅広く対応。ト
レーニングは、実習形式で顧客のニーズに合わせて行う

－ 問い合わせ 2009年4月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 システム構成 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Genomatix Suite シーティーシー・
ラボラトリーシス
テムズ

独ジェノマティク
ス

ElDorado、Gene2Promoter、GEMS Launcher、BiblioSphereを含む
制御領域解析トータルパッケージ

Internet経由またはLinux 
Server

要問い合わせ － －

ElDorado 〃 〃 ヒト、マウス、ラット、イヌ、チンパンジー等複数の生物種の転写制
御領域アノテーションデータベース

〃 〃 － －

Gene2Promoter 〃 〃 ElDoradoに対して複数のプロモータ領域を検索するElDoradoのオ
プションモジュール

〃 〃 － －

GEMS Launcher 〃 〃 制御領域の解析ツールパッケージ 〃 〃 － －

RegionMiner 〃 〃 ゲノムワイドな制御領域解析や、比較ゲノム解析などを行うための
ツール

〃 〃 － －

MatBase 〃 〃 転写因子情報のデータベース 〃 〃 － －

ChipInspector 〃 〃 マイクロアレイデータの統計解析ソフトウェア 〃 〃 － －

Genomatix Pathway System 〃 〃 シグナル伝達パスウェイのマニュアルキュレーションデータベース 〃 〃 － －

Genomatix Mining Station 〃 〃 高速シーケンサーから出てくる膨大な塩基配列を独自の手法をも
とにリファレンスゲノムにマッピングする装置

1U 19" ｓｅｒｖｅｒ、2×
DualCore Opteron 2000、
64GB ECC RAM、4×1TB 
HD

〃 － －

Genomatix Genome Analyzer 〃 〃 高速シーケンサーから出てくるデータを解析するためのシステム装
置Genomatixs社のElDorado, GEMS Lancherが組み込まれている

Procssing Unit and RAID 
storage system、1×
DualCore AMD Athlon 64-
X2 5600 Processor、8GC 
ECC RAM、4X1 TB HD

〃 － －

BIOBASE Knowledge Library 〃 独バイオベース タンパク質のマニュアルキュレーションデータベース 〃 〃 － －

TRANSFAC 〃 〃 転写因子情報のマニュアルキュレーションデータベース 〃 〃 － －

TRANSPATH 〃 〃 シグナル伝達パスウェイのマニュアルキュレーションデータベース 〃 〃 － －

Human Gene Mutation Database 〃 〃 ヒト疾患と遺伝子の変異を関連付けた情報を収録したキュレーショ
ンデータベース

Internet経由またはLinux 
ServerまたはWindows 
Server

〃 － －

FGENEシリーズ 〃 米ソフトベリー 遺伝子領域予測ツール UNIX 〃 － －

BioExpress,Custom DB 〃 米ジーンロジッ
ク

ヒト疾患サンプルからの遺伝子発現データベース SUN 〃 － －

ASCENTA 〃 〃 BioExpressを統計解析した、遺伝子発現データベース。
Bioinformaticianでなくとも簡単に利用可能

Internet経由 〃 － －

ToxExpress 〃 〃 Toxicogenomicsデータベース SUN 〃 － －

InforSense Suite 〃 英アイディービ
ジネスソリュー
ションズ

ダイナミックでビジュアルなデータの統合と分析を行う次世代BI（ビ
ジネスインテリジェンス）プラットフォーム

サーバー： Windows 2003, 
RedHut Linux, MacOS X 
Leopard / クライアント： 
Windows XP, Vista, 7, 
MacOS X Leopard + Office 
2003

〃 － －

InforSense BioSense/ InforSense 
BioSense Grid

〃 〃 遺伝子配列解析、遺伝子発現解析およびテキストマイニング等、
Bioinformatics分野にフォーカスしたソフトウェアパッケージ

〃 〃 － －

InforSense ChemSense 〃 〃 各種の構造式データベースへの問い合わせと、化学式の処理、
SAR・ADME-Toxなど生物学的なデータと化合物データソースの統
合にフォーカスしたパッケージ

〃 〃 － －



InforSense TextSense 〃 〃 非構造化データの代表であるテキストデータを、InforSenseの優れ
たAnalyticｓにより解析するためのテキストマイニングモジュール

〃 〃 － －

InforSense ClinicalSense 〃 〃 医療分野における臨床データ解析、臨床コホート研究にフォーカス
したソフトウェアパッケージ。Webブラウザから被験者データにアク
セス可能。

サーバー： Windows 2003, 
RedHut Linux / Webクライア
ント： IE, FireFox

〃 － －

Biomolecular Hub 〃 〃 次世代シークエンサ解析データ、,遺伝子発現マイクロアレイ、
Proteomics, DNA配列データ等の各種データを統一フォーマットで
蓄積、保存が可能なデータベースプラットフォーム。

サーバー： RedHut Linux 5 〃 － －

E-WorkBook/BioBook 〃 〃 生物評価試験用電子実験ノートシステム サーバー： Windows 2003, 
2008R2, Sun Solaris, RedHat 
Linux ／ クライアント： 
Windows XP, Vista, 7, Citrix 
+ Office 2003, 2007, 2010 / 
Web Client: Firefox, Internet 
Explorer, Safari(Mac OS)

〃 － －

Quantrix 〃 〃 多次元スプレッドシート。スタンドアローンで利用出来、様々な試験
データの計算・解析の他、多目的なビジネスモデリングが可能であ
り、予算、戦略計画、財務予測、仮説検証などにも利用可能。

Windows XP, Vista, 7, OS X 
+ Office 2003, 2007, 2010, 
2011

〃 － －

ActivityBase 〃 〃 HTS、マニュアルアッセイの双方に対応したクライアントサーバー型
のアッセイ情報管理システム

サーバー：Windows 2003, 
2008R2, Sun Solaris, RedHat 
Linux ／クライアント：
Windows XP, Vista, 7, Citrix 
+ Office 2003, 2007, 2010  / 
Web Client: Firefox, Internet 
Explorer

〃 － －

XLfit 〃 〃 アッセイデータの解析を支援するMS-Excelのアドオンソフト Windows XP, Vista, 7m Citrix 
+ Office 2003, 2007, 2010

〃 － －

SARView 〃 〃 構造式とアッセイデータをリンクして表示するレポートツール Windows XP, Vista, 7, Citrix 
+ Office 2003, 2007, 2010

〃 － －

PredictionBase 〃 〃 様々な生物活性データ、物性データから薬効・薬理／代謝／毒性
などの予測ルールを構築する予測支援システム

サーバー： WindowsXP, 
Solaris, RedHut Linux / クラ
イアント： WindowsXP + 
Office XP, 2003

〃 － －

RAKTIS 〃 シーティーシー・
ラボラトリーシス
テムズ

試薬管理ソフトウェアパッケージ。在庫検索・入出庫管理・発注・棚
卸等に対応。法規制チェックシステムとも連携し、コンプライアンス
を遵守した試薬管理を実現

Webサーバー： Windows 
Server 2008 R2／ DBサー
バー： Windows Server 2008 
R2, Unix, Linux + Oracle + 
Accelrys Direct／ クライアン
ト： Windows XP ,Vista, 7 + 
IE7-9

〃 － －

RegSys 〃 〃 化学構造式、CAS番号、化合物名称等から法令に抵触する化合物
かどうかチェックするソフトウェアパッケージ。法令変更時にもス
ピーディに法規制化合物辞書を更新し、コンプライアンス遵守を強
力に支援

Webサーバー： Windows 
Server 2003/2008 ／ DB
サーバー： Windows Server 
2003/2008, Unix, Linux + 
Oracle + Symyx Direct／ ク
ライアント： Windows XP 
,Vista, 7 + IE6～8

〃 － －



Medchem Database／Target 
Inhibitor Databases （GPCR、
Kinase、Protease、NHR、Ion-
Channel、Phosphatase、
Transporter、HYDROLASE、
OXIDOREDUCTASE、
TRANSFERASE）

〃 印 GVK 
Biosciences

各種ターゲットやバクテリアなどに対する阻害化合物情報、バイオ
アッセイ・生物活性情報を中心にキュレーションしたデータベース

Windows、Linux、SUN 〃 － －

Drug Database 〃 〃 FDA承認既存薬について、代謝物を含むChemicalな情報、Clinical
情報、副作用情報およびPK/ADMET情報を中心にキュレーション
したデータベース

〃 〃 － －

Clinical Candidate Database 〃 〃 IND申請された治験薬及び承認された医薬品(治験薬のうちで開発
中止となったもの、及び上市後販売中止されたもの含む)につい
て、代謝物を含むChemicalな情報、Clinical情報およびPK/ADMET
情報を中心にキュレーションしたデータベース

〃 〃 － －

Mechanism Based Toxicity 
Database

〃 〃 化合物の毒性発現について、その化合物情報、毒性メカニズム情
報ならびに未変化体・代謝物における毒性試験情報を中心にキュ
レーションしたデータベース

〃 〃 － －

Clinical Biomarker Database 〃 〃 Clinical Trialで評価されたBiomarkerに関して、治験情報、薬物情
報、疾患情報等を網羅的にキュレーションしたデータベース

Internet経由 〃 － －

Clinical Trial Outcome　Database 〃 〃 主要疾患(がん、糖尿病、C型肝炎など)毎に収集された治験情報
(治験デザイン、患者情報、投薬情報、有効性/副作用など)データ
ベース

Windows 〃 － －

Leadscope Enterprise / Personal 〃 米 Leadscope 構造的特徴と読込んだ活性値や自動計算される物性・プロパティ
値に対する相関をグラフィカル表示するデータマイニング・意思決
定支援プログラム
Personal版は10万化合物の制限あり

サーバー：Red Hat Linux 
Enterprise、Solaris 8 or 9、
Windows 2000 SP1、XP 
Professional　／クライアン
ト：Windows

〃 － －

Leadscope Toxicity Database 〃 〃 詳細な毒性情報が付随した160,000 以上の化合物を収録したデー
タベース

〃 〃 － －

Marketed Drugs Database 〃 〃 FDAおよび他の政府系研究機関が収集した約6000もの薬剤化合
物とそれに付随する適応症に関する情報を収録したデータベース

Windows 2000 SP1, XP 
Professional

〃 － －

Leadscope FDA CDER/CFSAN 
databases

〃 〃 FDA CDER/CFSANがCRADA契約を通じて製薬・食品会社から収
集した毒性情報を収録したデータベース

〃 〃 － －

Leadscope Predictive Data Miner 〃 〃 フラグメントキーおよびプロパティを用いたQSARモデルの構築と
QSARモデルによる新規化合物の活性・毒性予測を行なう
Leadscopeのオプションモジュール

〃 〃 － －

FDA SAR Genetox / 
Carcinogenicity Database

〃 〃 QSARモデル構築ためのリソースとしてLeadscopeで利用できる高
品質なGenotoxicity / Carcinogenicityデータベース(それぞれ8400
個、1600個以上の化合物）

〃 〃 － －

Model Applier 〃 〃 フラグメントキーおよびプロパティを用いて構築されたQSARモデル
に基づく、新規化合物の毒性予測ソフトウェア。FDAとのコラボレー
ションにより開発された。

Windows XP, Vista, 
Windows7

〃 － －

ToxWiz 〃 英ケンブリッジ
セルネットワーク
ス

毒性エンドポイントやメカニズムの予測を行うためのソフトウェア。
様々な分子間相互作用を考慮した予測をする。独自のデータベー
スを保有し関連するパスウェイ、クラスタや18種類の生物種のオー
ソログ遺伝子のデータが参照可能

サーバー：Linux/SUN　／ク
ライアント：Windows 
2000/XP

〃 － －

Derek for Windows 〃 英 Lhasa 構造活性相関に基づく、化合物の定性的毒性予測ソフトウェア Windows XP, Vista, 
Windows7

〃 － －

Meteor 〃 〃 構造活性相関に基づく、化合物の定性的代謝産物・代謝経路予測
ソフトウェア

〃 〃 － －



Vitic 〃 〃 詳細な毒性情報が付随した13000件以上の化合物を収録したデー
タベース

Internet経由でのアクセス、
あるいは
in-house構築（Windows 
Server 2008）

〃 － －

Zeneth 〃 〃 構造活性相関に基づく、化合物の分解生成物・分解反応予測ソフ
トウェア

Windows XP, Vista, 
Windows7

〃 － －

PK-Sim 〃 独バイエルテク
ノロジーサービ
シーズ

生理学モデルを用いた薬物動態シミュレーションソフトウェア Windows XP, Windows7 〃 － －

MoBi 〃 〃 生理学モデル構築ツール 〃 〃 － －

CORINA 〃 独モレキュラー
ネットワークス

大規模な3次元Chemicalデータベース構築を目的とした高精度な3
次元構造自動生成プログラム

Microsoft Windows 
2000/XP/7 (win32) 、SUSE 
x86 Linux (Release 9/10/11, 
Kernel 2.4/2.6, AMD64 on 
request)、Red Hat x86 Linux 
9, Enterprise (Kernel 
2.4/2.6)、Sun SPARC, 
Solaris 9 (SunOS 5.9) or 
higher、Silicon Graphics, 
MIPS, IRIX 6.5

〃 － －

ADRIANA.Code 〃 〃 2次元の自己相関やRadial distribution functionなど分子に対して
様々な記述子を計算するソフトウェア

Microsoft Windows 2000/XP 
、SUSE Linux (Release 8/9, 
Kernel 2.4/2.6 for x86, 
AMD64) 、Red Hat Linux 8, 
9, Enterprise(Kernel 2.4/2.6 
for x86)

〃 － －

ADRIANA 〃 〃 ADRIANA.CodeとSONNIAの両機能を持ち合わせたソフトウェア 〃 〃 － －

SONNIA 〃 〃 ADRIANA.Codeなどによって計算された記述子データを用いてモデ
ル作成を行うケモメトリックスソフトウェア。Kohonenや
CounterPropagationのニューラルネットワークを用いてデータ解析
(クラスタリングやクラス分け)を行うことが可能

〃 〃 － －

SYLVIA 〃 〃 有機化合物の合成容易性を迅速に評価するソフトウェア。de novo 
デザインやバーチャルライブラリーから抽出した数千の構造を合成
の複雑さにしたがって優先順位づけをすることができる。有機化合
物の合成容易性スコアは、構造の複雑さ、出発物質の入手性、反
応データベースに存在する結合の頻度などの要素に基づいて、1
から10の数値で算出される

Microsoft Windows 2000/XP 
(win32) 、SUSE x86 Linux 
(Release 8/9, Kernel 2.4/2.6, 
AMD64 on request)、Red 
Hat x86 Linux 8,9, Enterprise 
(Kernel 2.4/2.6)

〃 － －

ChemCart 〃 米デルタソフト Webブラウザをインターフェイスとした化学構造式を含む研究デー
タ参照登録システム。フォームが自由に作成・編集できるタブ形式
のフォームが利用可能

サーバ：SUN、Windows、
Oracle、Tomcat、Java／クラ
イアント：Windows、Java　構
造sketcher

〃 － －

Definiens XD 〃 独ディフィニエン
ス

人間による認知・判断の仕組みをモデル化した特許技術により、解
析対象を柔軟かつ正確に分類し、定量化するソフトウェア

Windows 〃 － －

TissueStudio 〃 〃 人間の認知・判断を学習する機能を備えた、バーチャルスライド等
の組織画像を高精度高スループットに解析するソフトウェア

〃 〃 － －

Provantis 〃 英Instem 国内外のGLPに準拠した安全性試験支援システム。一般毒性試
験、生殖試験、がん原性試験などに対応。SENDやIACUC等に完
全対応しており、欧米当局の要求事項にもいち早く対応し、且つ日
米欧亜16か国以上のGLP施設で運用実績がある唯一のシステム

サーバ：Windows 2003 
Server　、Windows 2008 
Server

〃 － －



ARISg/j 〃 米アリスグロー
バル

治験・市販後の安全性情報をトータル管理を支援する。標準機能
で国内要件に対応しているのに加え、同一システムで国内、欧米
当局の3極対応での運用実績がある唯一のシステム

Windows 2003 Server 〃 － －

agSignals 〃 〃 安全性情報のデータマイニングツール。自社のDBやFDA、WHOの
DBをデータマート化し、BIツールで表・グラフなど分析可能。複数
の解析アルゴリズムが実装されており、複数の当局でも利用実績
あり

〃 〃 － －

Register 〃 〃 薬事申請情報管理DB。各薬剤に関する申請情報や変更情報を全
体または各国単位で管理可能。複数国向けにプロダクト管理が必
要となる欧州では特に有効。PIM,SPL作成ツールとも統合可能

〃 〃 － －

AGX 〃 〃 治験・市販後の安全性情報レポートを当局やパートナー伝送する
EDIツール。欧米は勿論日本当局が定めるグリーブックでも認定さ
れており、ARISg/j以外のシステムとの連携実績もあり

〃 〃 － －

Synchrony  Gateway Interchange 〃 米アクスウェイ 治験・市販後の安全性情報レポートを当局やパートナー伝送する
EDIツール。欧米は勿論日本当局が定めるグリーブックでも認定さ
れており、日本当局自身でも採用され、現在稼働中

Windows 2003 Server 〃 － －

STARLIMS V10 〃 米スターリムス 研究・開発、品質管理において実施されるラボ業務に対応する完
全Webベースのラボ情報管理のためのLIMS(Laboratory 
Information Management System)統合プラットフォーム。ISOや
GMPなどの法・規制に準拠し業界標準を遵守する為の基本機能を
装備

サーバー：Windows Server 
2003, Windows Server 
2008、　利用PC：Windows 
XP, Windows Vista, Windows 
7

〃 － －

STARLIMS SDMS 〃 〃 ラボで利用されているデータの統合管理システムSDMS（Scientific 
Data Management System)。表やチャートを含む各種分析機器か
ら出力される記録データの管理や、記録データから取り出した値や
グラフの利用等、データの統合管理・利用に対応

〃 〃 － －

STARLIMS ELN 〃 〃 品質試験記録の電子化、ERES対応が可能な電子ノート（ELN: 
ELectronic Notebook）システム。SOP連携とワークフローによる試
験手順の厳格化や電子署名、監査証跡機能による記録の厳格化
に対応

〃 〃 － －

STARLIMS GMP パッケージ 〃 〃 医薬品原料、中間体、製品の品質試験および安定性試験のシステ
ム化に必要な機能、CSV文書、設置、IQ、OQ、トレーニングまでを
パッケージ化したGMP対応LIMS。（同時接続５ユーザライセンスを
含む）GMP LIMSシステムの迅速な導入に対応

〃 2480万円 － －

Accelrys Isentris 〃 米アクセルリス 化学構造式を含む化合物情報の登録、検索が可能。実験計画の
立案やデータの解析、情報共有などが可能で創薬プロセスにおけ
る統合型の意思決定支援システム

サーバ：
WindowsServer2003SP2、
2003SP2R2、2008R2(64bit)、
SUN、RedHatLinux、Oracle　
／クライアント：WindowsXP、
Vista、Windows 7

要問合せ － －

Symyx Notebook by Accelrys 〃 〃 化合物の探索研究から分析、アッセイ、プロセスR&D,製剤までをサ
ポートする電子実験ノートシステム。コンプライアンスにも準拠して
おり、社内資産の知的財産としての活用を支援

〃 〃 － －

Accelrys Direct 〃 〃 化学データカートリッジで構造式および反応式の検索および保存
が可能で、独自開発ツールとの連携が容易に可能

サーバ：Windows Server 
2003/2008系、Sun、
RedHatLinux、SUSE Linux、
HP、Oracle

〃 － －

Accelrys Draw 〃 〃 化学構造式描画ツール Windows XP、Vista、
Windows 7

〃 － －



Accelrys Registration 〃 〃 化学構造式を含む情報の登録ツール サーバ：
WindowsServer2003、
2008R2(64bit)、SUN、
RedHatLinux、Oracle　／クラ
イアント：WindowsXP、Vista、
Windows 7

〃 － －

Accelrys Cheshire 〃 〃 化学構造式の標準化ツール SUN、ReddHatLinux、
WindowsServer2003、
XPSP2、VistaSP1

〃 － －

Aspera 〃 米Aspera 高速ファイル転送ツール。Asperaは、特許技術 faspTM テクノロ
ジーを採用し、FTP、HTTPやSCPなどのレガシー通信プロトコルに
代わる次世代の高速ファイル転送ソフトウェアです。従来はネット
ワークでは送れなかった大容量ファイルの受け渡しを可能にする

あらゆるプラットフォームを
サポート (Windows, Mac, 
Linux, Solaris)

〃 － －

DocCompliance 〃 アイルランド・QUMAS医薬品開発工程での様々な品質文書（製造法、SOP、申請文書な
ど）を、定義済みの業務フローとともに提供。全てのGMP/GCP要
求事項に対応

Windows2003/2008、
Oracle10g/11g、
SQLServer、Documentum、
SharePoint2010

〃 － －

ProcessCompliance 〃 〃 適切な品質マネージメントに最適なワークフロー管理パッケージで
あり、品質管理を効率化するとともに経営陣を含むマネージメント
レビュー機能を装備

〃 〃 － －

ChemInform Reaction Library 〃 独
Fachinformation
szentrum 
Chemie

低分子に関する有機合成反応を収録した反応データベースであ
り、実用的な反応情報と新しく発見された合成法を中心に収録して
おります 。国内外を通して20社以上で利用されており、実用的な
反応情報による合成業務支援と、新規合成法発見のサポートを行
えるため、企業・アカデミック双方のニーズにお応えする事ができま
す。
インストール版とオンライン版での提供が可能

●インストール版　サーバ：
WindowsServer2003SP2、
2003SP2R2、2008R2(64bit)、
SUN、RedHatLinux、Oracle　
／クライアント：
WindowsVista、Windows 7　
●オンライン版　
InternetExplorer8、
GoogleChrome19以上、
FireFox3以上、Java1.6.0.20
以上

〃 － －

SPORE 〃 〃 有機反応の多様な内容をデータベース化した反応データベースで
す。固相反応の範囲・制限等は詳細なコメントと高分子足場、リン
カー、リンケージタイプ、保護基、反応常勤に関連するデータフィー
ルドで説明しています。
インストール版とオンライン版での提供が可能

〃 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 システム構成 ソフト価格 出荷年月 販売実績

DiscoveryStudio　DS Standalone ダイキン工業 米アクセルリス DiscoveryStudioのモジュール郡の統合環境として、生体高分子、
化合物のデータを可視化、解析を行い、その結果を他の研究者と
共有することができる

GUI：Windows、Linux
計算：Windows、Linux

要問合せ 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Sequence 
Analysis

〃 〃 BLASTあるいはPSIBLASTを用い、興味のあるアミノ酸配列につい
てローカルのデータベースあるいはNCBIのWEBサーバに検索を行
い、相同性のある配列を探す

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Protein 
Families

〃 〃 配列と構造情報を用いて、複数のアミノ酸配列からマルチプルアラ
インメントを行う。またアラインメント結果から進化系統解析を行う

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS MODELER 〃 〃 自動ホモロジーモデリング、ループのモデリング、アミノ酸配列の構
造に対するアラインメント、タンパク質のミュータントの構築を行う

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Protein 
Refine

〃 〃 CHARMmのテクノロジーを用いて、タンパク質の側鎖、ループ領域
の最適構造を発生させる

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Protein 
Health

〃 〃 Profiles-3Dのアルゴリズムを用いて、タンパク質構造の評価を行
い、構造が適正かどうかを評価する指標を与える

〃 〃 2002年11月 －



DiscoveryStudio　DS Biopolymer 〃 〃 タンパク質、ペプチド、DNA、RNA等の生体高分子のモデルを簡単
に構築する。また、静電ポテンシャルおよび溶媒和エネルギーを計
算することも可能

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS CHARMm 〃 〃 タンパク質および複合体の分子動力学シミュレーションエンジン。
機能に含まれるCDOCKERを用いて、リガンド分子を高精度にドッ
キングする。すでにあるドッキング結果に対してCHARMmのリガン
ド構造最適化をレセプター側の原子も含めて実施

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　CFF 〃 〃 非常に広範囲（タンパク質、核酸、脂質、炭水化物、低分子化合
物）の分子に対応可能な、非常に精度の高い力場（force field）で
ある。CHARMmで利用することが可能

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS CHARMm 
Lite

〃 〃 CHARMmの幅広い機能のうち、ドッキング効果の最適化（リガンド
構造をレセプターの一部の原子を含めて最適化）のみの機能に限
定したバージョン

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Analysis 〃 〃 タンパク質およびタンパク質/リガンド複合体のシミュレーション結
果であるトラジェクトリーファイルの情報を解析、可視化する

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS LigandFit 〃 〃 標的タンパク質の活性部位にリガンドをドッキングさせる 〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS LigandScore 〃 〃 検証済みのデータセットを用いて構築されたスコアリングファンク
ションにより、リガンド-タンパク質の相互作用を評価する

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Ludi 〃 〃 タンパク質の活性部位の構造的、化学的特徴を元にして、リード化
合物をde novoデザインするためのツール

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Analysis 〃 〃 ドッキングシミュレーションの結果から、RMSDを可視化したり、
close contact、水素結合数の解析を高速に実施する

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Hypothesis

〃 〃 低分子化合物の、ターゲット生体高分子に対する結合親和性に関
する一般化された特性について、詳細な根拠に基づく包括的な
ファーマコフォア仮説を作成する

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Conformation

〃 〃 潜在的な薬物活性に基づいて分子のフレキシビリティを考慮しつ
つ、取りうる3Dコンフォメーションを広範囲に構築するモジュール

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Shape

〃 〃 分子を3次元構造で表現し、生理活性のある無しにかかわらず、類
似の3次元構造を示す分子を識別できる

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Structure        
BasedPhamacophore

〃 〃 既知の、あるいは予測されたターゲット分子の活性部位構造から、
Ludi(de novoドラッグデザインツール）の技術を用いてファーマコ
フォアモデルを自動的に作成する

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Score

〃 〃 それぞれの化合物に対し、適合性、活性のスコアを計算 〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Catalyst 
Build&DS　　　　　 Catalyst Search

〃 〃 化合物の構造データベースを独自に構築し、多種多様なオプション
を用いて検索するこが可能

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS TOPKAT 〃 〃 化合物の構造情報のみから、毒性および環境への影響を予測す
ることが可能

〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS ADME 〃 〃 薬物体内動態の予測 〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS Protein 
Docking

〃 〃 ZDOCKアルゴリズムを用いたタンパク－タンパクドッキング 〃 〃 2002年11月 －

DiscoveryStudio　DS QSAR 〃 〃 構造活性相関モデルの作成、解析 〃 〃 2002年11月 －

MaterialsStudio　MS Visualizer 〃 〃 マテリアルサイエンス向け統合分子モデリング、シミュレーション
パッケージ。MaterialsStudioの各種モジュールを組み合わせること
で、有機、無機に関わらず、様々なシミュレーションが可能

GUI：Windows、計算：
Windows、Linux

〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Discover 〃 〃 分子力場シミュレーション。分子、材料系の構造最適化、分子動力
学など

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS 
AmorphousCell

〃 〃 ポリマー、低分子化合物の非晶構造セルを作成。分子動力学シ
ミュレーションにより物性を推算

〃 〃 2000年9月 －



MaterialsStudio　MS COMPASS 〃 〃 凝縮系の再現にも優れた高精度力場。有機物、無機、無機酸化
物、金属などへの適用

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Forcite 〃 〃 分子力学ソフト。分子系、周期系の構造最適化が可能 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS ForcitePlus 〃 〃 Forciteに分子動力学の機能を付加。分子、材料系の動力学解析
ツール

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Blends 〃 〃 ポリマー、溶媒、添加剤混合系の混合エネルギー、相図、相互作
用のパラメータなどを算出

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Equilibria 〃 〃 モンテカルロ-ギブスアンサンブルに基づき１～３成分分子系の相
図を決定

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS GULP 〃 〃 無機、有機格子シミュレーションソフト。30種近いポテンシャルを内
蔵

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Sorption 〃 〃 モンテカルロ法吸着シミュレーションソフト。吸着等温などを計算 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS MesoDyn 〃 〃 ポリマー流体、ブレンドなどの複雑流体の粗視化メソスケール動的
シミュレーション

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Mesocite 〃 〃 ナノメートルからマイクロメートルの長さ、ナノ秒からマイクロ秒の時
間のスケールで物質を研究する、粗視化シミュレーション

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS DMol3 
Molecular

〃 〃 数値基底関数を使い、高速、高精度を実現した密度汎関数法
(DFT） ab initio量子化学計算ソフト

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS DMol3 
Solidstate

〃 〃 3D周期境界条件への拡張版。固体、表面などの反応性、バンド構
造、状態密度計算

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS CASTEP 〃 〃 平面波基底密度汎関数法による分子、固体、表面等の第一原理
計算

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS NMR 
CASTEP

〃 〃 固体のNMR、電磁勾配テンソルを計算 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS VAMP 〃 〃 MNDO近似による半経験的分子軌道法。MNDO(/C,d)、AM1、
PM3、ZINDOハミルトニアンなど

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS ONETEP 〃 〃 数千原子レベルのO（N)-DFT計算を高効率パラレル計算で実行。
触媒、生体分子の計算などに有効

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS QMERA 〃 〃 DMol3/GULPをベースにしたQM/MM法。大きな系の効率的計算が
可能

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Reflex 〃 〃 結晶の粉末回折像を高速にシミュレート。実験データとのリアルタ
イム比較が可能

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS ReflexPlus 〃 〃 Reflexに粉末図形解析機能の付加 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Reflex QPA 〃 〃 有機、無機結晶の粉末回折データから結晶相組成を決定 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS X-Cell 〃 〃 新規なアルゴリズムよりパラメータ空間を網羅的に探索し指数を付
ける

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Polymorph 〃 〃 分子構造から有力な結晶多形を予測 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Morphology 〃 〃 結晶の形態を結晶の原子構造より予測。BFDH、付着エネルギー
法、平衡形態法を実装

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS QSAR 〃 〃 化学品、材料の構造活性（物性）相関モデルの作成、解析。多数
の記述子を完備

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS QSAR Plus 〃 〃 QSAR Plus は、QSAR に、反応性指数や正確なエネルギーを計算
する DMol3 記述子の機能を加えたもの

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS 
FastDescriptor

〃 〃 QSARにおける種々の2D分子記述子を計算。トポロジカル記述子、
熱力学的記述子、構造記述子など

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS 
GeneticAlgorithm

〃 〃 遺伝子アルゴリズムに基づくQSARモデル構築時の関数近似手法 〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Synthia 〃 〃 グラフ理論に基づく構造物性相関手法によりポリマーの種々の物
性値を推算

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Conformers 〃 〃 コンフォーメーション空間の網羅的な探索データを集め、分析する
手法を提供する

〃 〃 2000年9月 －



MaterialsStudio　MS Gaussian I/F 〃 〃 Gaussainにアクセスするためのグラフィカルユーザインタフェース
(GUI)

〃 〃 2000年9月 －

MaterialsStudio　MS Adsorption 
Locater

〃 〃 周期的/ 非周期的な基板上において分子の低エネルギー吸着サ
イトを探索する

〃 〃 2000年9月 －

iLabber 〃 〃
電子実験ノート。フレキシブルでシンプルな操作性により誰でも簡
単に使え、様々なタイプの電子記録に対応できるため、情報共有
化に大きな力を発揮
する。さらに、記録内容の保護機能やアクセス記録機能により、記
載内容の正確性を維持しつつ記録の共有・再利用が可能となり、
知的財産の保護にも役立てる事ができる

Windows 〃 2012年4月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Chemistry 4-D Draw 9.0 ディジタルデータ
マネジメント

米ケムイノベー
ションソフトウエ
ア

構造式の作図機能のほか、構造式からＩＵＰＡＣ名を作成、ＩＵＰＡＣ
名から構造式を作成、構造式と文書や物性のテーブルを作成して
部分構造式などから検索

Windows 95、98、Me、
NT4.0、2000、XP、Vista, 7, 
Macintosh(Classic)

2万4千円～8万8千円（一般）、1
万5千円～5万2千円（アカデミッ
ク）

2002年７月 国内2千本

Molecular Modeling Pro 〃 米ノルギンモン
ゴメリーソフトウ
エア

3Dの化学構造を描図、3-D構造の最適化、半経験的量子化学計
算、物性値の推算他

Windows 95、98、Me、
NT4.0、2000、XP

9万9千円（一般）、6万3千円（アカ
デミック）

2005年3月 国内数十
本

Sequence-4D 〃 米ケムイノベー
ションソフトウエ
ア

公開されたソースのシーケンスからラベル付けされた線形／環形
マップ作成、タンパク質コードとマップを視覚化、制限解析、読み取
り枠検索実行

Windows 95、98、Me、
NT4.0、2000、XP、Vista, 7

8万8千円（一般）、5万2千円（アカ
デミック）

2003年10月 国内20本

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

PharmaPendium エルゼビア・ジャ
パン

独エルゼビアイ
ンフォメーション
システムズ

米国FDAおよび欧州EMAの新薬承認文書を、1992年分より全文検
索可能な形で収録。マニュアルインデキシングにより、毒性・副作
用の事例がまとめられているため、特定の毒性・副作用の先例を
薬剤横断的に閲覧可能。FDA文書は最初の承認薬まで遡って、
Classic Collectionとしてオプション提供。薬物動態データを素早く
入手可能なPK Moduleも提供。そのほかのオプションも開発中

Windows: Windows 
2000/XP/ 7、IE6/7/8、
Firefox 3以上、
Macintosh: Mac OS X 10.4以
上、safari 4.0以上、FireFox 3
以上

－ － －

Reaxys 〃 〃 化学反応情報と実測物性値を収録した世界最大級の反応・化合物
データベース。有機化学から無機化学、有機金属、錯体化学まで
幅広くカバーし、化学者のワークフローに合わせた効率的な検索
性を提供

Windows: Windows 
2000/XP/Vista/ 7、
IE6/7/8/9、Firefox 3以上、
JRE1.6.0 Uprdate11以上　
Macintosh: Mac OS X 10.4以
上、safari 4.0以上、FireFox 3
以上、Google Chrome 10以
上、JRE 5.0以上

－ － －

Pathway Studio 〃 〃 自然言語処理アルゴリズム（MedScan）を使用して文献に基づく分
子間相互作用情報を収録したパスウェイ解析ツール。対応データ
は、Mammal、Plantの他に、オプションで薬剤情報、疾患情報も追
加可能。同梱のMedScanを用いて、ユーザー自身が文献テキスト
からパスウェイ情報も抽出可能

DeskTop: Windows: Windows 
2000/XP/Vista/ 7
Enterprise（サーバー利用）: 
Linux、Windows 2003/2008

－ － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

MolFeat フィアラックス フィアラックス 蛋白質モデルのビューワ。論文に添付するような綺麗なイメージを
簡単に作成可能。編集したイメージを、パワーポイント上でスライド
を実行しながら3次元的に操作可能。スクリプト対応

WinXP,VISTA,7／Mac10.4.0
以降

9万8,000円(税別） 2004年1月 450サイト
以上

MF myPresto 〃 〃 分子シミュレーションプログラムmyPrestoのインタフェースソフト
ウェア。MF myPrestoにより分子動力学(MD)計算、ドッキングシミュ
レーションが簡単に行える

WinXP,VISTA,7／OS X 10.5
以降 (Intel Mac)／CentOS5
以降／RedHatEnterPrise 
Linux5以降

年間ライセンス18万0，000円～
（税別）

2010年8月 10サイト以
上



MF Amber 〃 〃 分子動力学(MD)計算エンジン Amber用インタフェースソフトウェ
ア。Amberを使用するのにコマンド等の操作を覚える必要がない。
GUI上からMD計算に必要な一通りの作業が簡単に行える

WinXP,VISTA,7／OS X 10.5
以降 (Intel Mac)／CentOS5
以降／RedHatEnterPrise 
Linux5以降

年間ライセンス12万0，000円～
（税別）

2011年1月 10サイト以
上

Mol造 〃 〃 蛋白質の立体模型。石膏モデルとナイロン樹脂モデルがある － 4万8,500円～（税別) 2009年11月 －

MolCrystal 〃 〃 蛋白質のクリスタル模型 － 4万5,000円～（税別) 2006年6月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

ADMEWORKS/Predictor 富士通九州シス
テムズ

富士通九州シス
テムズ

Predictorでは、膨大な化合物の薬効、薬物動態、毒性、物性の高
速同時予測を行い、容易に新薬候補化合物の絞込みや優先順位
を決めるための統合的な高速インシリコスクリーニングシステム。
V7では、化合物の分類や予測モデルを組み合わせた予測フロー
チャート機能を搭載。この機能により、予測する化合物に最適な予
測モデルを自動的に判別できる予測フローチャートを、ユーザが容
易かつ柔軟に設定することが可能

サーバー：
WindowsXP/Vista/7　　クラ
イアント：InternetExplorer7.0
以降

詳細はお問合せ下さい 2003年10月 －

ADMEWORKS/Predictor用予測モ
デル式

〃 〃 ADMEWORKS用の標準提供モデル式。溶解性、Ames変異原性、
CYP阻害、CYP代謝、発癌性､生分解性､蓄積性､PGPトランスポー
タ、BBB、HIA、皮膚感作性、ｈERG阻害、染色体異常予測モデルを
提供。V7では、Ames変異原性モデルをリニューアル。Ames変異原
性モデルは、様々な化合物構造の多様性に対応するために、約
2,000件のトレーニング化合物を利用。トレーニング化合物をカテゴ
リ分類し、それぞれに適合したモデルを作成し、予測フローチャート
機能と組合せることで精度の高い予測モデルを実現した

－ 〃 2004年4月 －

ADMEWORKS/ModelBuilder 〃 〃 ModelBuilderでは、化学性に基づいた化合物群の解析と自社化合
物ライブラリ等をもとに、簡単かつ高精度な新規モデルの構築が可
能な「化学データ解析支援/予測モデル作成」システム。 500を超え
る化学パラメータと部分構造パラメータ、高度なQSAR解析機能を
利用可能。V7では、全元素に対応可能なデスクリプタを16種類取
り揃え、金属系原子等に対応したモデルの作成/予測が可能。特
に金属系原子を多く含む開発化合物への適用が拡大

WindowsXP/Vista/7（スタン
ドアロン）

〃 2004年3月 －

薬物動態・毒性「ADME／Tox」の
In Silico予測受託サービス、
ADMEWORKS/ModelBuilderモデ
ル式受託サービス

〃 〃 ADMEWORKS/Predictorを利用したモデル予測受託サービスを提
供。ADMEWORKS/ModelBuilderを利用したカスタムモデル式の構
築受託サービスを提供

－ 〃 2006年12月 －

ADME Database 〃 〃 薬物の吸収、分布、代謝、排泄情報のデータベース。クロアチアの
Prof.Slobodan Rendicにより収集されたヒトP450、ヒト トランスポー
タ、薬物代謝酵素と化合物との代謝、阻害、誘導及び臨床薬物相
互作用情報を収録。自社化合物と同一カテゴリーの薬物、類似薬
物、併用薬等の薬物動態情報について、網羅的かつ効率よくデー
タベースから収集することが可能。年4回リリースアップ。最新の
V28では、登録件数として93,419件のデータを収載

インターネットによるオンライ
ンサービス
（InternetExplorer6.X以降）

100万円～(企業)､50万円～(教育
機関)

2005年8月 －

SPRESI 〃 独インフォケム 旧ソビエト連邦VINIT研究所、ドイツZIC研究所の共同プロジェクト
の成果をベースに作成された化学情報データベース。1,100万件の
化合物データ、420万件の反応情報を含み、汎用Webブラウザで検
索が可能

JavaAppletが動作可能なブ
ラウザ （InternetExplorer、
Netscapeなど）

37万5千円～(企業)、18万7千円
～(教育機関)：マルチユーザライ
センス、コーポレートライセンスあ
り

2000年7月 －

LiqCryst 5.1 〃 独LCIパブリッ
シャー

現在知られている全種類のサーモトロピック液晶化合物を網羅。約
12.5万件の文献から得られた約10.6万の液晶化合物に関する情報
を収集。単なる情報検索のみならず検索結果の統計分析や一部
物理特性値の予測や、検索された化合物の同族列についてその
相転移温度をグラフィック表示可能

WindowsXP/Vista/7 詳細はお問合せ下さい 1995年6月 －



SKIN-CAD 〃 バイオコム・シス
テムズ

経皮吸収モデル（皮膚透過・体内動態モデル）に基づいて開発した
薬物の皮内・体内動態解析ソフトウェア。薬物の皮膚透過性や体
内動態に関するパラメータをもとに、皮膚透過量や血中濃度を予
測可能。また、皮膚代謝・結合の影響、血流への吸収、イオントフォ
レシスの効果、PK-PD相関など経皮治療システムに関わる種々の
問題の解析も可能

Windows2000/XP/Vista 150万円～（企業）、50万円～（教
育機関）

2005年5月 －

ADMEWORKS/DDI Simulator 〃 富士通九州シス
テムズ

薬物併用時における副作用の原因となる薬物相互作用の程度を、
実際の薬物体内動態のシミュレーションを行うことで定量的にシ
ミュレーションするシステム。実際の臨床で起こる競合阻害とMBIの
同時阻害、トランスポータの阻害、小腸阻害の影響を加味した薬物
相互作用シミュレーションが可能。
自社化合物の網羅的な薬物相互作用評価を実現するため、併用
薬としてFDAガイダンス記載の74件の薬物データ（特に、阻害薬
は、in vivo Ki値を搭載）が利用可能。理化学研究所（元東京大学）
の杉山先生による監修

WindowsXP/Vista/7（スタン
ドアロン）

詳細はお問合せ下さい 2010年2月 －

DataScooper 〃 〃 Webデータの自動収集ソフト。利用者が注目しているデータを登録
すれば、自動で欲しい情報を収集する。過去に収集した履歴と比
べることで、データがどのように変わったか違いを確認する事が可
能。Webサイトの形式が変更された場合でも、ユーザ自身が自由に
プログラムを修正できる柔軟性を持つ

〃 20万円 2012年8月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

SCIGRESS Basic 富士通 富士通 計算化学統合プラットフォームSCIGRESSの基本パッケージ。
SCIGRESS共通のGUIＩ環境と基本的な計算エンジン（Mechanics, 
Dynamics, Extended Huckel, ZINDO）が組み込まれている

Windows XP/Vista/7 お問合せ下さい 2009年9月 －

SCIGRESS Spreadsheet 〃 〃 複数計算の一括実行と結果整理がスプレッドシート上で容易に行
える。Basicに追加できるオプション製品

〃 〃 〃 －

SCIGRESS MO I/F　、SCIGRESS 
MOエンジン

〃 〃 汎用的な半経験的分子軌道法プログラム「MO-G」と紫外・可視吸
収スペクトルなどの励起状態の計算に適した「MO-S」ならびにそれ
らの計算設定・結果解析を行うGUI。分子構造最適化、反応経路探
索、各種物性予測など、電子状態に関連した物性に関心のある研
究者の方に最適。Basicに追加できるオプション製品

Windows XP/Vista/7
Linux

〃 〃 －

SCIGRESS MD I/F　、SCIGRESS 
MDエンジン

〃 〃 分子動力学法プログラム「MD-ME」とその計算設定・結果解析を行
うGUI。金属、半導体、溶液、ポリマーなどの動的挙動と各種物性
値に関心のある研究者に最適。Basicに追加できるオプション製品

〃 〃 〃 －

SCIGRESS CONFLEX I/F 〃 〃 安定配座探索プログラム「CONFLEX3」が内臓されており、
CONFLEX社提供の最新バージョン「CONFLEX6」とのインターフェ
イスも同梱。Basicに追加できるオプション製品  ※「CONFLEX6」
は、別途購入が必要

〃 〃 〃 －

SCIGRESS ADF I/F 〃 〃 SCM社製の密度汎関数法ソフトウェア「ADF」をSCIGRESS上から
計算・解析するためのインターフェースオプション  ※「ADF」計算エ
ンジン本体は、別途購入が必要

〃 〃 〃 －

SCIGRESS PHASE I/F 〃 〃 文科省RSS21プロジェクトで開発された密度汎関数法ソフトウェア
「PHASE」をSCIGRESS上から計算・解析するためのインターフェー
スオプション  ※「PHASE」計算エンジン本体は公開サイトからのダ
ウンロードが必要

〃 〃 〃 －

SCIGRESS MO Compact Std/Pro 〃 〃 分子軌道法ソフトWinMOPACの後継製品。SCIGRESS MOと同じ半
経験的分子軌道法プログラム「MO-G」と「MO-S」を搭載。分子構
築から計算の実行、結果の可視化までをシームレスに実現する。
Std版は、原子数が200まで計算可能。Proは原子数に制限はない

Windows XP/Vista/7 〃 － －



SCIGRESS ME　、SCIGRESS ME 
Compact

〃 〃 分子動力学法ソフトMaterials Explorerの後継製品。SCIGRESS MD
と同じ分子動力学法プログラム「MD-ME」を搭載。結晶、溶液、ポリ
マー等の構築から計算の実行、結果の可視化までをシームレスに
実現する。Compactは機能限定版

Windows XP/Vista/7 〃 2011年1月 －

ChemBioDraw Ultra/ChemDraw 
Pro/ChemDraw Std

〃 パーキンエル
マー

世界標準の化学構造式／反応式作画ソフトウエアで、構造式・反
応式等を簡単に作画可能

WindowsXP/Vista/7、
MacOS 10.4/10.5/10.6/10.7

〃 － －

ChemBio3D Ultra 〃 〃 操作性の優れた分子モデリングシステムで、3次元立体構造への
容易なアクセスを実現。MOPAC2009は別売

WindowsXP/Vista/7 〃 － －

The Merck Index 〃 〃 化学の百科事典「The Merck Index」の電子データ版。10,000件を
超える化合物から、名称・CAS番号・構造式などをキーに素早い検
索が可能

WindowsXP 〃 － －

ChemACX Ultra 〃 〃 海外大手試薬販売会社約540社以上の50万件を超える化合物の
Web版カタログ情報データベース

WindowsXP/Vista/7 〃 － －

ChemBioOffice Ultra/Pro 〃 〃 ChemBioDraw Ultra/Pro、ChemBio3D Ultra/Pro、ChemBioFinder 
Ultra/Pro、化学データベースのバンドル製品

〃 〃 － －

ChemOffice Enterprise 〃 〃 電子ノートシステムを中心とした化学情報管理システム。化合物登
録システム、アッセイ管理、在庫管理など各種業務アプリのオプ
ションがある

Windows2003Server 〃 － －

ACD/Spectrus 〃 加アドバンスド
ケミストリーデべ
ロップメント

様々なメーカーの各種分析機器（NMR, MS, UV-IRなど）からの実
測データを波形処理・解析、レポート作成、化学構造式と関連させ
てデータベース化を行うオールインワンパッケージ

Windows2000/XP/Vista/7 〃 － －

ACD/Structure Elucidator 〃 〃 様々なスペクトルから情報を集約し、構造同定作業を支援する 〃 〃 － －

ACD/AutoChrom 〃 〃 装置と連動して、LC/MS, LC/DADのデータ収集と解析を自動で行
い、最適な分離メソッドを提案する

〃 〃 － －

ACD/Metabolite ID Suite 〃 〃 LC/MSによる化合物代謝物同定作業を支援する 〃 〃 － －

ACD/Analytical Content DB 〃 〃 ACD/Labs製品で利用できるサードパーティ分析データベース 〃 〃 － －

ACD/Percepta 〃 〃 各種物理プロパティ、ADME、毒性パラメータのインシリコ予測統合
プラットフォーム

〃 〃 － －

ACD/PhysChem Batch 〃 〃 各種物理プロパティをバッチ計算する 〃 〃 － －

ACD/ADME Batch 〃 〃 各種ADMEパラメータをバッチ計算する 〃 〃 － －

ACD/Tox Batch 〃 〃 各種毒性パラメータをバッチ計算する 〃 〃 － －

ACD/Name 〃 〃 化学構造式から化学名を生成する。ChemDrawやISISとの連携モ
ジュールも用意

〃 〃 － －

ACD/Professional Service 〃 〃 様々なスペクトルの情報管理、処理作業を完全自動化、デスクトッ
プ製品から拡張するイメージでエンタープライズ向けシステムが構
築可能

〃 〃 － －

ACD/Web Linrarian 〃 〃 Web上でスペクトル検索、閲覧環境を提供する 〃 〃 － －

ACD/I-Lab Intranet 〃 〃 Web上で各種物理プロパティ、ADME、毒性パラメータ、NMR予測ス
ペクトル化合物名を提供する

〃 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Screener Assay Analyzer ジーンデータ スイス　ジーン
データ

HTs/uHTS/HCS用 High ThroughPut HitList作成ツール。各種
Assayデータの補正をHigh ThroughPutで行い、データの補正、コレ
クション、Hit List作成を行う

Linux/Solaris Server with 
Windows PC

要 お問い合わせ 2001年 国内外 30
社強
(Screener)

Screener Time Series Extension 〃 〃 Kinetics Assay及び、Ion-Channel系アッセイ向け High ThroughPut 
Solution。FLIPR,FDDS, EPIC, Ion-Works, Cell Key, RT-PCR 等の
データ解析及び、Visualizationを行う従来のボトルネックを解決す
るソリューション

〃 〃 2009年1月 国内外 30
社強
(Screener)

Screener High Content Extension 〃 〃 High Content Assay向け High ThroughPut Solution。 Thermo他、
High Contents Assayデータの解析及び、画像データマネージメント
を行う

〃 〃 2009年5月 国内外 30
社強
(Screener)



Screener Condoseo 〃 〃 High ThroughPut Dose計算, Fittingツール。Kineticsデータ、High 
Contentデータ解析にも対応

〃 〃 2002年 国内外 30
社強
(Screener)

Screener Hit Profiler 〃 〃 Excel Likeで、簡単、高速にHit Generationを行い、Hit Report作成
を行う

〃 〃 2008年3月 国内外 30
社強
(Screener)

Screener Cell Population 
Extension

〃 〃 HCSなどによる大規模データによるセルポピュレーション解析を可
能にする

〃 〃 2008年3月 国内外 30
社強
(Screener)

openBIS 〃 CISD at Swiss 
Federal Institute 
of Technology 
Zurich

各種生物系データのデータベース化を図ります。また、HCS等によ
る多種・大量のイメージデータの管理も担い、Screenerともシーム
レスな連携を可能にする

Linux/Solaris Server with 
Windows PC

〃 2011年 国内外多
数

Expressionist Refiner-Array 〃 〃 Affymetrix社 Expression, Exon データ コンデンシングをHigh 
ThroughPut  S/Wで行い、データ管理を行う

〃 〃 2000年 国内外 約
70強
(Expressio
nist)

Expressionist Refiner-MS 〃 〃  High ThroughPut 且つ、正確なMSデータアライメント～Peak抽出を
通したProteomics, PeptideOmics, Metabolomics向ソリューション。
Mascot/Sequest/ChemSpider等との検索・データインテグレーショ
ン機能

〃 〃 2000年 国内外 約
70強
(Expressio
nist)

Expressionist Refiner-Genome 〃 〃 High ThroughPut解析ツール。Genome Viewer,検索及びWorkflow
ツール。 アプリケーションとして、Cross-Omics解析、次世代シーケ
ンスデータ解析、Gene Regulation、Copy Number解析、SNPs解析
等提供します。大手メガファーマと共同開発し、2010年末正式リ
リース

〃 〃 2010年11月 国内外 約
10強

Analyst 〃 〃 High ThroughPutな統計解析、Visualization及びデータベースシス
テム。　各種Omicsデータ、臨床検査値、HTS等でのPlate Assay
データ等、多種データに対応

〃 〃 2000年 国内外 約
70強
(Expressio
nist)

Selector 〃 〃 次世代シーケンスデータを始めとし、多種多様な 実験データや、ア
ノテーションデータ等を一元管理し、複雑なBiologicalデータから知
見を得る。バイオテクノロジー、食品、バイオマス等向

同上またはASPサービス 〃 2010年 国内外十
数社

Biologics 〃 〃 主に抗体薬などのバイオロジクス研究開発におけるScreening、
Protein Production, Engineering等へのデータレジストレーション・
解析・統合管理ソリューション。 モジュール構成により、必要な機
能を必要なだけ提供し、且つ、欧米でのスタンダードとなっている

〃 〃 2011年 欧米20社
弱　UCB、
Morphosys
, Bayer-
Schering, 
Novartisほ
か

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

GENETYX Ver.11 ゼネティックス ゼネティックス Windows版遺伝子解析ソフトウェア。核酸・アミノ酸配列解析、配列
データベース、次世代シーケンサー対応機能、シーケンスアセンブ
ラー等

Windows 8/7/Vista/XP お問い合わせ下さい 1996年4月 －

GENETYX-MAC（Ver.17） 〃 〃 Windows版遺伝子解析ソフトウェア。核酸・アミノ酸配列解析、配列
データベース、シーケンスアセンブラー等

Macintosh（Lion 以上） 〃 1991年12月 －

G-MAP(Ver.2) 〃 〃 ゲノムマップビューワーソフトウェア Windows 8/7/Vista/XP 〃 2004年4月 －

ATGC（Ver.7）Windows版 〃 〃 シーケンスアセンブリソフトウェア。大量のフラグメント配列の結合
処理。波形の信頼度を考慮したコンセンサス配列の決定

Windows 8/7/Vista/XP 〃 1998年10月 －



ATGC(Ver.4.2)　Macintosh版 〃 〃 シーケンスアセンブリソフトウェア。大量のフラグメント配列の結合
処理。波形の信頼度を考慮したコンセンサス配列の決定

Macintosh（OS 10.4.8以上） 〃 1998年10月 －

GENETYXネットワーク版 〃 〃 遺伝子解析ソフトウェアのネットワーク版、１，３，５，１０ライセンス
セット

WINのみ、MACのみ、WIN、
MAC混在

〃 2003年4月 －

ATGCネットワーク版 〃 〃 シーケンスアセンブリソフトウェアのネットワーク版、１，３，５，１０ラ
イセンスセット

〃 〃 2003年4月 －

G-MAPネットワーク版 〃 〃 ゲノムマップビューワーソフトウェアのネットワーク版、１，３，５，１０
ライセンスセット

WINのみ 〃 2003年4月 －

GENETYX-SV/R 〃 〃 遺伝子解析ソフトウェアのクライアント／サーバー版 サーバー：UNIX/Linux、クラ
イアント：
Macintosh/Windows

〃 1994年3月 －

GENETYX-SV/DB 〃 〃 核酸配列／蛋白質データベース検索ソフトウェアのクライアント／
サーバー版

〃 〃 1994年2月 －

ATGC-SV 〃 〃 シーケンスアセンブリソフトウェアのクライアント／サーバー版 〃 〃 1999年3月 －

GENETYX-SQ/EX 〃 〃 ゲノム核酸配列自動結合ソフトウェア。大量のフラグメント配列の
結合処理。波形の信頼度を考慮したコンセンサス配列の決定

UNIX 〃 1991年5月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能･特長 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

生物種同定シリーズ  DNASIS 
Taxon V3.5

池田理化、タカラ
バイオ

日立ソリューショ
ンズ

微生物、魚、肉、穀類などの品種判別や、ウィルスをはじめとする
多様な生物種において、検体の遺伝子情報（波形ファイルまたは
配列ファイル）を用いた相同性検索により生物種の推定･判定を行
うソフトウェア。生物種、遺伝子保存領域の違いに関わらず、お客
様が独自にデータベースを構築することも可能

WindowsXP/Vista/7 28.5万円～ 2011年3月 －

生物種同定シリーズ　DNASIS 
Taxon for Fugu

〃 〃 DNASIS Taxonにフグ同定用データベース（東京海洋大学食品生
産科学科　石崎先生監修）を搭載

〃 95万円 2011年3月 －

DNASIS Pro　V3.2 タカラバイオ、池
田理化、日立ハ
イテクフィール
ディング、和研
薬、理科研、
DNAチップ研究
所

〃 直感的かつ洗練された操作性を持つ配列 編集機能に、ホモロ
ジー検索、マルチプルアライメント、配列連結（Phred/Phrap）機能 
など、必要なオプションを追加していくことができる拡張性の高いバ
イオインフォマティクスソフトウェア

WindowsXP/Vista/7 45万円～ 2012年10月 －

DNASIS ReportPad 〃 〃 研究情報の管理、日々進化する多様な情報解析手法の追加機
能、解析結果を保存するためのノートブック機能、最先端の情報解
析を支援するガイダンス機能等を搭載し、研究に最適なバイオイン
フォマティクスの統合環境を創ることができる

WindowsXP/Vista 45万円 2007年3月 －

Masterplex ReaderFit V2.0 〃 〃 マイクロプレートリーダ用定量解析ソフトウェア。統計情報に基づい
て自動的に検量線（標準曲線、近似曲線）を最適化！ELISAなど、
定量解析に威力を発揮する

WindowsXP/Vista/7 15万円～ 2010年9月 －

Masterplex QT 〃 〃 Luminex®/Bio-Plex®用マルチプレックス定量解析ソフトウェア。統
計情報に基づいて標準曲線をビーズごとに最適化することで、
Luminexのマルチプレックス性能を最大限に引き出す

〃 40万円～ 2010年9月 －

Masterplex EX 〃 〃 Luminex®/Bio-Plex®用マルチプレックス発現解析ソフトウェア。
Luminexのマルチプレックス能力を最大限に活用した、信頼性の高
い遺伝子発現解析を可能に！

〃 40万円～ 2010年9月 －

DNASIS Call 〃 〃 Luminexシステムから得られたマルチプレックスデータから、遺伝子
型の同定やグラフ解析等、大量データ解析を強力にサポートする
ソフトウェア

Windows98/2000/XP/Vista 30万円 2006年5月 －

SEQUENCHER V5.0 〃 米ジーンコード 簡単で使いやすいDNAシーケンスアセンブルツール。シーケンスト
リミング・塩基読み上げ・Phredなどのシーケンススコア値のサポー
ト・SNP領域探索支援などの機能も充実している

Mac OS X 10.5、10.6、10.7。
WindowsXP/Vista/7

68万円(Mac版)、88万円（Win版） 2011年7月 －



BioPackage 〃 米モルソフト タンパク質立体構造シミュレーションソフトウェア。（米国内商品名　
ICM: Internal Coordinate Mechanics)

WindowsNT/2000/XP/Vista
/7、MacOS10.2以降、
RedHat9.0、IRIX6.5.x

お問い合わせください 2007年4月 －

受託解析サービス 日立ソリューショ
ンズ

日立ソリューショ
ンズ

送付いただいたサンプルの受託解析するサービス。　・ドライ解析：
次世代シーケンサデータ解析メニュー（リシーケンシング--SNP解
析サービス、16S rRNA細菌同定サービス）を行う。　・ウェット解析：
DNA解析メニュー（塩基配列解析、プレミックス塩基配列解析、微
生物16SrDNA全長塩基配列解析、微生物迅速同定、食肉種判
別）、遺伝子タイピング解析メニュー（SNPタイピング系構築、SNPタ
イピング分析）、マルチプレックスサスペンションアレイ（Luminex受
託解析サービス）、そのほかに各種実験系構築などを用意してい
る

－ お問い合わせください 2006年9月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

AssayZap ヒューリンクス 英バイオソフト RIA、ELISA、IRMA、比色分析やその他の評価分析に利用できる汎
用分析ツール

Windows 要問合せ － －

ATOMS 〃 米シェイプソフト
ウェア

結晶、高分子、分子等さまざまなタイプの原子構造を3Dで描画 Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

CalcuSyn 〃 英バイオソフト 投薬効果解析のためのソフト。薬の組み合わせによる効果を定量
化し、解析の自動化が可能

Windows 〃 － －

CLiDE 〃 英キーモジュー
ル

化学構造式OCRツール。画像や文書内の化学構造式を認識し、
ChemDrawなどの化学系ソフトで編集できる形式に変換する

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

CrystalMaker 〃 英クリスタルメー
カーソフトウェア

写真並みのカラー画像で結晶構造を生成、表示、操作可能な結晶
構造解析ソフト。マルチウィンドウ・マルチアンドゥ対応。オプション
により粉末回折、電子線回折パターンシミュレーションが可能

Windows、Macintosh 〃 － －

CrystalKitX 〃 米トータルレゾ
リューション

粒子間の結合関係や接触面、軸等を設定することで、非常に短時
間であらゆる結晶体の構造を作成できるソフト

Macintosh 〃 － －

Crystal Studio 〃 豪・中クリスタル
ソフト

強力なデータベース機能を搭載した高機能、多機能な結晶構造解
析ソフト。Professional版は3500種、Enterprise版・Quantum版は
6000種の結晶構造データを持つ

Windows 〃 － －

ChemBio3D Ultra 〃 米パーキンエル
マー

分子表面、軌道、静電位、電荷密度、スピン密度を視覚化して表
示。分子特性を計算するため、MOPAC、Gaussian、GAMESS、
Jaguarの各インターフェイス（別売）及び拡張ヒュッケルが使用でき
る。ChemPropはコノリー表面積、分子体積、またClogP、モル屈折
度、臨界温度、圧力などを含めた特性を計算可能

〃 〃 － －

ChemBioDraw Ultra,  ChemDraw 
Pro/Std

〃 〃 Struct<=>Name、ChemDrawExcel、ChemNMRなどの機能が含まれ
ている。化学名に基づいて立体化学を含めた正しい構造式を描き
出し、構造式の正確なIUPAC名を取得可能。原子とスペクトルの直
接的相関によって、ChemDraw構造式をもとにNMRスペクトルを予
測。ChemDraw ActiveX/Pluginは、化学インテリジェンスをブラウザ
に追加して、データベースクエリと情報表示を可能にする

Windows、Macintosh 〃 － －

CS ChemBioOffice Ultra,  
ChemOffice Pro

〃 〃 化学構造式描画ツール（ChemBioDraw Ultra）、立体構造の描画と
各種計算プログラムのクライアントツール（ChemBio3D Ultra）、電
子ノートブック（E-Notebook）、化学構造式を含むデータベース構築
ツール（ChemBioFinder）で構成されたパワフルなソフトウェアパッ
ケージ

Windows 〃 － －

Design-Expert 〃 米スタットイーズ 実験計画法（DOE）ソフトウェア。重要な因子の選別、応答曲面法 
(RSM) を使用した理想的なプロセス設計、混合計画による最適な
製造工程の発見などに利用可能

〃 〃 － －

eHits, eHits Score, eHits Tune 〃 加シムバイオシ
ス

コンピュータによる活性化合物の選別。たんぱく質とリガンドの活
性を評価するスコアリングツール。スコアツールのニューラルネット
ワーク学習ユーティリティ

Linux 〃 － －

EnzFitter 〃 英バイオソフト 酵素反応動力学の実験解析のために開発された回帰分析ソフト Windows 〃 － －



Cresset torch 〃 英クレセット 創薬の現場において、3D活性構造探索を支援するソフトウェア。参
照する既知活性分子とフィールド（正・負電荷、形状、疎水性）情報
が一致する、3D構造を自動探索する

Windows、Linux 〃 － －

Cresset forge 〃 〃 創薬の現場において、ドッキング時の3D活性構造を予測するソフト
ウェア。複数の活性リガンド3D構造から、フィールド情報に着目し、
新規リガンドの3D活性構造を予測する

〃 〃 － －

Cresset spark 〃 〃 創薬の現場において、多様性のある類似活性化合物探索を支援
するソフトウェア。既知活性化合物の骨格構造を変化させながら、
同様のフィールド情報を有する化合物を探索する

〃 〃 － －

Cresset blaze 〃 〃 創薬の現場において、多様性のある類似活性化合物を大規模ＤＢ
から探索するソフトウェア。既知活性化合物のフィールド情報と一
致する化合物を、数百万化合物から探索する

Linux 〃 － －

Gaussian 〃 米ガウシアン 汎用量子化学計算プログラム。量子力学の基本法則から、エネル
ギー、分子構造、分子系の振動数を予測可能。また、これらの基本
的な計算の種類から導かれる様々な分子特性も予測可能

Windows、UNIX、Linux、
Macintosh

〃 － －

GaussView 〃 〃 Gaussian用グラフィカルユーザーインターフェイス 〃 〃 － －

Gene Construction Kit 〃 米テキストコ バ
イオソフトウェア

グラフィカルな操作体系と高度なドロー機能で DNA 配列の取り扱
いを飛躍的に容易にした、代表的なデスクトップ・クローニング・
ツール

Windows、Macintosh 〃 － －

Gene Inspector 〃 〃 研究用電子ノートブックに、DNA 配列の総合的解析機能と、パワフ
ルなイラストレーション機能を組み合わせたユニークなツール

〃 〃 － －

HyperChem 〃 米ハイパー
キューブ

機能性、カスタマイズ性、操作性の高さで定評のある分子モデリン
グソフトウェア。分子力学・動力学法、モンテカルロ法、半/非経験
的分子軌道法などをサポート

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

HyperProtein 〃 〃 分子モデリングとバイオインフォマティクスの２つの機能を組み合わ
せたタンパク質解析ツール。タンパク質モデリング機能に加え、配
列アライメントやタンパク質ファミリーの系統樹作成機能を装備

Windows 〃 － －

IGOR Pro 日本語版 〃 米ウエーブメト
リックス

グラフ作成、データ解析、プログラミングツールを統合した科学者・
技術者向けのパワフルなツール。表現力に富む高品質な2D・3Dグ
ラフ機能に加え、カーブフィッティング、ピークフィッティング、画像解
析をはじめ豊富な解析機能を搭載。プレゼン＆解析を強力にサ
ポート

Windows, Macintosh 〃 － －

iSolution 日本語版 〃 米アイエムティ・
アイソリューショ
ン

画像の自動解析を行う。全ての標準的な解析ツールに加え、画像
の蛍光染色のような画期的な機能や、自動サイズ計測機能などを
提供する高性能の画像ソリューション

Windows 〃 － －

KaleidaGraph 日本語版 〃 米シナジーソフ
トウェア

シンプルなグラフの作成から回帰曲線やエラーバーを適用するよう
な複雑なグラフの作成まで、非常に簡単な操作で実現可能なグラ
フ作成ソフト

Windows, Macintosh 〃 － －

MacTempasX 〃 米トータルレゾ
リューション

マルチスライスシミュレーションと動的な電子線回折パターン、ユ
ニットセルの自動計算等の機能を搭載したTEMイメージシミュレー
ションソフト

Macintosh 〃 － －

Mathematica  日本語版 〃 米ウルフラムリ
サーチ

広範にわたる分野において世界で数百万ものユーザーの厚い信
頼に支えられている、パワフルな数式処理ソフト。開発元のデータ
ベースにアクセスすることで、化学データ表示、構造式表記の取り
扱い可能

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

NeuroneSimulator 〃 英バイオソフト 神経生理学の分野の研究に非常に有益な洞察を提供することの
できるシミュレーションソフト

Windows 〃 － －

Q-Chem 〃 米キューケム 最新の非経験的電子構造計算プログラム。分子の基底状態や励
起状態の第一原理計算を可能にし、1つの統合された ab initio ソフ
トウェアパッケージとして、数多くの計算手法とツールを提供

UNIX、Linux、Macintosh、
Windows

〃 － －



QuantiScan 〃 英バイオソフト ポリアクリルアミドゲルやアガロースゲル電気泳動のゲル等をス
キャナ（TWAIN 対応）で読み込み、バンドの濃さをグラフ化、数値化
するソフト

Windows 〃 － －

SHAPE 〃 米シェイプソフト
ウェア

単結晶、双晶およびエピタキシャルやその他の連晶の形態と対称
性を計算し表示するプログラム

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

SigmaPlot 〃 米シスタット パワフルなカーブフィッティング、高品質なグラフ作成の機能を搭載
した生化学者向けソフト。酵素反応速度分析モジュール (Enzyme 
Kinetics Module)が標準装備され、さらに充実した統計解析機能を
提供

Windows 〃 － －

SigmaScan Pro 〃 〃 特殊な認識機能を用いて、デジタル画像を高速かつ正確に測定、
解析することが可能

〃 〃 － －

StarDrop 〃 英オプティブリア
ム

創薬の現場において、薬となり得る化合物探索を支援するソフト
ウェア。各種物性予測、ケミカルスペース解析、スコアリング、構造
式－物性値の相関解析機能などを備えている

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

UnGraph 〃 英バイオソフト 紙に描かれたグラフをスキャナーで読み込み、X、Y 座標データを
任意の精度で認識し、数値化を行うソフト

〃 〃 － －

VIBRATZ 〃 米シェイプソフト
ウェア

原子価力定数や Urey-Bradley 力場定数を利用して、分子や結晶
の基準座標計算をするプログラム

Windows、Macintosh、Linux 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Jchem Extensions インフォコム インフォコム ワークフロー構築プログラムKnime上で利用できるChemAxon社Ｊｃ
ｈｅｍノード群

PC-Linux, Windows XP, 
Vista, 7

お問い合わせ下さい 2008年 －

SKIN-CAD 〃 バイオコム・シス
テムズ

経皮治療システム開発用薬物動態ソフトウェア Windows2000、XP、Vista 〃 2000年 －

Debra 〃 英ラボロジック FDA　21 CFR Part 11に準拠したADME試験用情報管理システム お問合せください 〃 2003年 －

SeeScan 〃 〃 定量的全身オートラジオグラフィー（QWBA）画像解析・報告用ソフト
ウェア

〃 〃 2009年 －

Laura 〃 〃 ラジオ液クロ（RI-HPLC）用データ解析・報告用ソフトウェア 〃 〃 2009年 －

Pallas Combi 〃 ハンガリー・コン
ピュードラッグ

2次元構造から pKalc、 PrologP、 PrologDを予測するプログラム Windows2000、XP、Vista 〃 1999年 －

Pallas Hazard Expert 〃 〃 発癌性、変異原性、催奇形成、膜刺激性、神経毒性といった化合
物の異なる毒性の影響予測を行う

〃 〃 〃 －

Pallas  Metabol Expert 〃 〃 哺乳類および植物内での反応ルールに基づくDB搭載。哺乳類や
植物の代謝物の構造を予測

〃 〃 〃 －

Pallas plug-in for ISIS 〃 〃 ISIS/BaseからPallas Combi（pKa/logP/logD）の計算を行う、
ISIS/BaseへのAdd-Inソフトウェア

〃 〃 2000年 －

EMIL for Windows 〃 〃 医・農薬品の膨大な構造を元にリード化合物から効果的にアナロ
グ構造を発生させるライブラリーデザインツール

〃 〃 2000年 －

Metabolism & Transport Drug 
Interaction Database

〃 米ワシントン大
学

ヒトでの薬物相互作用に関する論文情報（1966年以降）をFDAガイ
ダンスに添って精査されたデータベース

Webブラウザ利用 〃 2004年 －

AntiBase 〃 米ワイリー 微生物・酵母・かび等から抽出された天然化合物データベース Windows2000、XP、Vista 〃 － －

MODDE 〃 スウェーデン・
ユーメトリックス

実験計画と最適化を支援する実験科学者向けのソフト。モデリング
にはMLRおよびＰＬＳを用いる。混合物の配合条件とプロセスの条
件を同時に最適化可能。デザインスペース、QbD/PATをサポート

Windows Vista, 7（セブン） 〃 1998年 －

SIMCA 〃 〃 科学者・技術者のためのデータマイニングツール。 多変量解析手
法はPCA, PLS, OPLS, O2PLS, OPLS-DA, PLS Batch, PLS-Tree, 
HCA等が利用可能。PAT/QbD, 多変量プロセス管理も可能

〃 〃 1998年 －

Chenomx NMR Suite 〃 加ケノミックス 1H-NMRスペクトルから、代謝化合物を同定、定量解析を行うソフト
ウェア。別途受託解析も可能

〃 〃 2006年 －

PEAKS 〃 加バイオイン
フォマティックス
ソリューションズ

Massスペクトルデータからタンパク質、アミノ酸配列、翻訳後修飾を
予測する、de novoシーケンシング/データベースサーチソフトウェ
ア

〃 〃 2003年5月 －



PEAKS Q 〃 〃 PEAKSのオプションツール。各種ラベルに対する定量解析ツール 〃 〃 2009年4月 －

PEAKS Online 〃 〃 PEAKSをWebサーバー＆クライアントで利用が可能 お問合せください 〃 2006年 －

BioNumerics 〃 ベルギー・アプ
ライドマス

系統分類・解析・データベース化ソフト：電気泳動、RFLP画像、ガス
クロ、HPLC、分光光度計曲線等の波形データ、塩基／アミノ酸配
列データ、マトリックスデータ、酵素／代謝反応実験のプロファイリ
ングなど、各種実験データ入力。階層的／非階層的クラスタリン
グ、多変量解析などの各種統計手法。RDB対応

WindowsXP SP3以降 〃 2000年 －

GeneMathsXT 〃 〃 遺伝子発現データ（DNAチップ・マイクロアレイ）解析システム。階
層的／非階層的クラスタリング、多変量解析などの豊富な各種統
計手法。RDB対応

〃 〃 〃 －

MetaCore 〃 米トムソン・ロイ
ター（旧：
GeneGo）

マニュアルキュレートで文献から得られた分子間相互作用情報を
収録したパスウェイ解析ツール

Webブラウザ利用もしくは、
サーバー利用（Linux)

〃 2005年 －

MetaDrug 〃 〃 下記解析が可能な統合プラットフォーム。※代謝物予測　※QSAR
解析　※薬剤および予測された代謝物のターゲット候補の選出　
※ターゲットタンパク質の疾患オントロジーおよびパスウェイ解析

〃 〃 2005年 －

EUREKA 〃 〃 マニュアルキュレートで文献から得られた分子間相互作用情報を
収録したデータベース

〃 〃 2009年 －

Systems Toxicology Module 〃 〃 臓器種毎に分けた毒性情報を収録したデータベース。MetaCoreお
よびMetaDrug向けの追加モジュールとして提供。MetaDrugには毒
性QSARモデルも追加される

〃 〃 2010年 -

MetaMiner 〃 〃 注目する各疾患（癌、CNS関連など）に特化した情報を収録した
データベース。MetaCoreおよびMetaDrug向けの追加モジュールと
して提供

〃 〃 2010年 -

Auto Net Finder 〃 インフォコム 多変量解析手法Graphical Gaussian Modelingと階層的クラスタリン
グとを組み合わせた新しい関連ネットワーク推定システム。PCアル
ゴリズムによる遺伝子間のネットワーク推定も可能

Windows 2000、XP、Linux お問い合わせ下さい 2005年 －

MicrobiotaProfiler 〃 〃 T-RFLPデータ編集・解析ソフト。細菌叢に含まれる候補微生物を
同定

Windows2000、XP 〃 2006年 －

browser 〃 英ドットマティク
ス

各種ケミカルカートリッジが使用可能な完全Web対応型生物・化合
物情報管理統合プラットフォーム

Webブラウザ利用 お問い合わせ下さい 2009年10月 －

Vortex 〃 〃 化学、生物及び一般数値データ視覚化ツール。Browserとの連携
により、データベースから情報検索、データ解析をシームレスに実
施

Webブラウザ又はWindows、
Linux、Mac

〃 2009年10月 －

Pinpoint 〃 〃 ドットマティクス社製Oracleケミカルカートリッジ 〃 2009年10月 －

Nucleus 〃 〃 ETLツール。生物試験、化合物情報とデータベースのマッピング及
びデータベースへの自動登録が可能

Webブラウザ利用 〃 2009年10月 －

Gateway 〃 〃 創薬プロジェクト情報共有ツール。Browser等他のツールとの連携
が可能

〃 〃 2009年10月 －

Register 〃 〃 化合物データ登録ツール。登録画面のカスタマイズ及びビジネス
ルールや塩の取り扱いなど細かい設定が可能

〃 〃 2009年10月 －

studies 〃 〃 生物試験データ管理ツール 〃 〃 2009年10月 －

studies notebook 〃 〃 完全Webベースの電子実験ノートシステム。windows、Mac、Linux
等あらゆるプラットーフォームで動作し、登録された実験データへ
のアクセスが簡単、高速に行える

〃 〃 2010年 －

D4O 〃 〃 Microsoft Office上で化学構造を取り扱うためのプラグインツール Office2007,2010 〃 2012年5月 －

AnalyzerPro 〃 英スペクトラル
ワークス

各社GCMS, LCMSのMSスペクトルから混合物解析やデコンボ
リューションを行なうソフトウェア。NISTデータベースとも連携

Windows XP, Vista, 7 〃 2009年12月 －

RemoteAnalyzer 〃 〃 複数種類のMS機器にアクセスし、サンプル取扱が可能なツール Webブラウザ利用 〃 2009年12月 －

Knime 〃 KNIME.COM ワークフロー型プラットホーム Windows 2000、XP、Vista、7 〃 2010年 －



Watson LIMS 〃 Thermo Fisher 
Scientific

DMPK試験対応の試験情報管理システム お問合せください 〃 2012年1月 －

Scorpion 〃 豪デザートサイ
エンティフィック
ソフトウェア

ネットワークモデルを使ったProtein-Ligand の相互作用解析ツール Windows XP/7、Linux 〃 2012年4月 －

ViewContacts 〃 〃 Protein-Ligand 複合体の非共有結合性相互作用解析ツール 〃 〃 2012年4月 －

Proasis2/3 〃 〃 Protein-Ligand 複合体の立体構造及び周辺情報を格納するリレー
ショナルデータベース

〃 〃 2012年4月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

CSD 化学情報協会 英Cambridge 
Crystallographic 
Data 
Centre(CCDC)

ケンブリッジ結晶構造データベース：Ｘ線・中性子線で解析した有機
化合物・有機金属化合物の結晶構造データベース(63.1万件以
上)。分子間相互作用のデータベースも充実

Windows PC, Linux, Mac お問い合わせください － －

GOLD Suite 〃 英CCDC、
Sheffield大学、
GlaxoSmithKline

遺伝的アルゴリズムに基づいたタンパク質とリガンドとのドッキング
プログラム。コンフォメーションの情報はCSDのデータを活用

Windows PC, Linux 〃 － －

DASH 〃 英CCDC、英
CCLRC、
Prof.B.David、
Dr. K Shankland

粉末回折パターンからの結晶構造解析ソフト。初期構造決定から
構造精密化までの一連の機能を持つ未知構造解析用の統合パッ
ケージ

Windows PC 〃 － －

Relibase+ 〃 英CCDC、
Prof.G.Klebe

Protein Data Bank(PDB)の結晶構造を検索できるWebベースの
Relibaseの改良版。蛋白質-リガンド間、及び蛋白質-蛋白質相互
作用の検索可能。さらに類似リガンドの検索も可能

サーバ（Linux），
クライアント（Windows PC, 
Linux）

〃 － －

ICSD 〃 独FIZ 
Karlsruhe、米
NIST

無機化合物（セラミックス，金属間化合物など）の結晶構造データ
ベース(15.6万件以上)。検索した結晶構造から粉末パターンの計
算可能。リートベルト解析の初期構造としての利用に有効

Windows PC, Linux, web 〃 － －

CRYSTMET 〃 加Toth 
Information 
Systems

金属（合金、金属間化合物など）の結晶構造データベース(15.2万
件以上)。含有元素、組成式、粉末パターンより検索が可能

Windows PC 〃 － －

NIST11 〃 米NIST、米
EPA、米NIH

イオン化質量スペクトルデータベース(化合物21万件、スペクトル24
万件)。化合物名、分子式のほかスペクトルデータからも検索が可
能

Windows PC 〃 － －

化合物辞典 〃 米
Taylor&Francis 
Group，米CRC 
Press

論文等に報告された化合物の名称や分子式、化学構造、各種物
性、CAS登録番号、安全性情報などを収録したデータベース。5種
類の化合物辞典がある

Windows PC, web 〃 － －

Science of Synthesis 〃 独Thieme 
Chemistry

有機及び有機金属化合物の合成手法について，一般性の高い手
法を収録。反応や化合物で検索可能（合成方法2.3万件、反応の解
説2.9万件、化学反応26万件、化合物122万件）

web 〃 － －

USGENE in-house version 〃 米
SequenceBase 
Corporation

米国の公開特許・登録特許のタンパク質・核酸の配列情報を収録
したデータベース。データのみで構成

－ 〃 － －

ReaxysFile 〃 Elsevier 
Information 
Systems GmbH　
（STN経由）

有機化合物、有機金属化合物、無機化合物、特許中に記載されて
いた化合物の物性と合成・反応情報、および参考文献情報 (特許
情報を含む) を収録

Windows PC, Mac 従量制または
定額制

－ －

DETHERM 〃 DECHEMA 
e.V.、FIZ 
CHEMIE GmbH
（STN経由）

純物質および組成既知の混合物に関する化学プラント設計用の熱
物性データと文献情報を収録

〃 〃 － －



GENBANK 〃 National Center 
for 
Biotechnology 
Information 
(NCBI)
（STN経由）

米国国立衛生研究所作成の核酸配列を収録。核酸配列に関する
説明、起源生物、文献等を収録

〃 〃 － －

ICSD 〃 FIZ Karlsruhe、
The National 
Institute of 
Standards and 
Technology 
(NIST)
（STN経由）

無機化合物（セラミックス、金属間化合物など）の結晶構造データ
ベース

〃 〃 － －

MRCK (MERCK) 〃 Merck ＆ Co., 
Inc.
（STN経由）

化学物質、医薬品、生体物質、農薬、天然物の化学的・物理的性
質と毒性情報を収録。冊子体 Merck Index 14 版に対応

〃 〃 － －

REGISTRY 〃 Chemical 
Abstracts 
Service (CAS)
（STN経由）

化学物質の CAS 登録番号、名称、構造、分子式、物性値（実測お
よび予想物性値）、各種スペクトルデータ、タンパク質・核酸の配列
情報を収録（CAplus、CA ファイル収録の雑誌論文および特許に索
引された化学物質や既存化学物質リスト収載化学物質などさまざ
まな出典から化学物質を収録）

〃 〃 － －

SpecInfo 〃 Chemical 
Concepts GmbH
（STN経由）

有機金属化合物を含む有機化合物のスペクトルデータ（NMR、IR、
MS）を収録

〃 〃 － －

DGENE 〃 Thomson 
Reuters
（STN経由）

世界中の特許に収録されている核酸・タンパク質の配列、特許情
報、抄録、特徴表、対応特許情報を収録。法的状況も表示可能

〃 〃 － －

PCTGEN 〃 World 
Intellectual 
Property 
Organization
（STN経由）

世界知的所有権機関（WIPO）に電子的に出願された特許の核酸・
タンパク質配列および特許情報を収録（一部明細書本文から OCR 
処理で抽出された配列も含む）。特許ファミリーと法的状況も表示
可能

〃 〃 － －

USGENE 〃 SequenceBase 
Corporation
（STN経由）

米国特許商標庁（USPTO）が発行した公開特許・登録特許中のタ
ンパク質・核酸の配列、特許情報、抄録を収録。特許ファミリーと法
的情報も表示可能

〃 〃 － －

SciFinder 〃 Chemical 
Abstracts 
Service (CAS)、
National Library 
of Medicine 
(NLM)
（MEDLINE デー
タ）

化学を中心とする医薬，生化学，物理，工学等の科学情報を必要
とする研究者が，自ら利用することを想定したオンライン検索サー
ビス。過去 200 年間に発表された科学関連文献（論文，特許）や化
学物質（化学構造検索を含む）の検索のほか、反応検索、特許明
細書中の Markush 構造，物性値の検索が可能

〃 定額制（詳細はお問い合わせくだ
さい）

－ －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

ezADVANCE 日本ケミカル
データベース

日本ケミカル
データベース

ezCRICの上位版。　国内法規制のみならず、GHS分類情報、海外
インベントリー情報の検索が可能となった。また、検索結果が以下
の３つの目的に合わせて閲覧できる。 1．ＭＳＤＳ及びラベルやイエ
ローカードの作成ツールとなる情報　2．化学品の輸出入業務に関
わる実務者を支援する情報　3．含有化学物質の調査を支援する
情報

インターネットブラウザ 年間利用料金：87,150円  （価格
83,000円　消費税4,150円）

－ －



ezCRIC 〃 〃 化学物質名やCAS番号を入力するだけで、日本の化学品に関する
主要法規制（３０法規）を検索することができ、該当・非該当をチェッ
クするコンプライアンスツール。化学業界のデファクトスタンダード

インターネットブラウザ 年間利用料金：36,750円  （価格
35,000円　消費税1,750円）

－ 1,000社以
上

LOLIデータベース 〃 米
ChemADVISOR

世界115カ国を対象にした4,400以上の法規制リストとEHS
（Environmental, Health and Safety ）リストやナショナルインベント
リーを搭載し、検索・参照・出力できるデータベース。日本ケミカル
データベースは、2009年より販売代理契約をケムアドバイザー社と
締結すると共に、保有する法規制データを相互に供給し合う技術
提携を開始。 ユーザーが一元化されたデータベースを利用するた
めの共同事業を推進。日本に拠点を持つ唯一の海外法規制デー
タベース

インターネットブラウザ、また
はデスクトップ導入利用型

御問合せ下さい － －

GHSロジスト 〃 日本ケミカル
データベース

GHS対応MSDS作成作業の軽減・効率化を目的としたシステム。オ
プション機能により、MSDSの配布管理やラベル要素出力も可能。　
・日本で唯一の各種データを標準搭載したデータベース提供型シ
ステム　・法規制データやGHS分類情報等のデータベースの更新、
またMSDSに関連するGHSルール（JISや国連のパープルブック）や
法規制の変更に適合させた機能変更を行い、陳腐化せず常に最
新のシステムとして利用してもらう保守更新型システム　・MSDS作
成のための化学や法規制の専門家集団による保守サポート

Windows Server

Oracle

〃 － －

MSDSnavi 〃 ホンダヱンジニ
アリング

「かんたんで手軽なMSDS作成」をモットーにしたレンタル方式のシ
ステム。MSDS作成担当者にとって大きな負担となっている作成作
業を大幅軽減。
＜オールインワンのレンタル・システム＞　・アプリケーション・ソフト
ウェア利用費用　・データベース利用費用　・ソフトウェア・バージョ
ンアップ費用　・データ更新費用　・サポート費用　・PCレンタル費
用　・PC障害対応費用

スタンドアロンのノートPC 月額利用料：120,000円（税別）※
要詳細問合せ

－ －

法規制物質リスト 〃 日本ケミカル
データベース

国内30法規に規制された化学物質をCAS番号で整理（物質群も単
一物質に分解）して、規制条項、適用条件、規制の概要などを整理
したデータベース。社内システムへのデータソースとしてご利用い
ただくことを前提に提供

－ 御問合せ下さい － －

The WERCS 〃 米WERCS 46言語に対応したグローバル対応MSDS作成システム。お客様の
運用にあわせて、フレキシブルなルール設定も可能なパワフルな
システム。25年間にわたるノウハウをを蓄積し、すでに世界中で
200社以上の導入実績がある

－ 〃 － 世界中で
200社以上
の導入実
績

ExESS 日本ケミカル
データベース／
江守商事

Lisam Systems
（ベルギー）

企業内の各部門や各システムに分散していた重要なデータ・情報
をデータベースで一元管理、REACH規制への対応、MSDS作成支
援、法令チェックなど、全社レベルで総合的な化学物質マネジメン
トを実現する

－ 〃 － 世界中で
500社以上
の導入実
績

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 推奨環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績



J-OCTAプラットフォーム JSOL（旧社名：
日本総研ソ
リューションズ）

JSOL シミュレーションシステムのプラットフォーム。解析プロセス、繰り返
し作業、およびモデル作成など、解析作業に必要なツールを雛形と
して集めた「解析事例データベース」や、分子軌道計算プログラム
との連携を可能にするインターフェイスを搭載する。高分子材料の
弾性挙動、低分子の拡散性、配向複屈折性、ガラス転移温度、ナ
ノコンポジット材料、架橋ポリマーなどの計算に必要なツール群を
備える

・
Windows7/XP/Vista(32bit/6

4bit) ・CoreTM 2 Duo 1.8GHz
以上推奨 ・メモリ2GB以上推
奨 ・HD80GB以上推奨 ・
OpenGLに対応したドライバ
ソフト、グラフィックカード推
奨

お問い合わせ 2005年4月
(V1.0)、2005
年11月
(V1.1)、2006
年12月
(V1.2)、2007
年11月
(V1.3)、2008
年11月
(V1.4)、2011
年 3月
(V1.5)、2012
年 3月(V1.6)

－

COGNACモデラー(DPDモデラー
内蔵）

〃 〃 （粗視化）分子動力学法に対応するモデラー。化学構造式をGUI操
作により作成し、分子動力学計算を行う作業をサポートする。散逸
粒子動力学法（DPD）にも対応する。高分子材料の力学特性、熱特
性、ガス透過性など、幅広い物性を予測できる。平均場法によって
得られた成分分布を用いて分子構造を作成することも可能。化学
反応計算のためのモデル作成にも対応している

〃 〃 〃 －

PASTAモデラー 〃 〃 高分子材料のレオロジー特性（粘性、粘弾性）を予測するための、
レプテーションダイナミクス法に対応するモデラー。分子量分布を
有する高分子の粘性、粘弾性について予測できる

〃 〃 〃 －

NAPLESモデラー 〃 〃 高分子材料のレオロジー特性（粘性、粘弾性）を予測するための、
プリミティブチェインネットワークモデルに対応するモデラー。高分
子鎖の複雑な形状（直鎖状、分岐、櫛形、星形など）に対応するほ
か、架橋構造をもつ高分子も扱える

〃 〃 〃 －

SUSHIモデラー 〃 〃 動的・静的平均場法に対応するモデラー。高分子材料を混合する
場合の相分離の予測、ミセルの形態など、高分子の相互作用によ
る相構造などを予測できる。また、化学構造式をもとに、相互作用
パラメータ（χ パラメータ）を推算する機能もある

〃 〃 〃 －

MUFFINモデラー 〃 〃 多相構造法に対応するモデラー。海－島構造など、相分離構造を
有する高分子材料の弾性挙動および流動場を予測できる

〃 〃 〃 －

構造物性相関機能（QSPR） 〃 〃 分子構造を基本情報とし、そこから高分子のさまざまな物理物性を
推算するソフトウェア。密度、線膨張係数、ポアソン比、誘電率な
ど、多岐にわたる物性値が予測できる

〃 〃 2009年6月
(V1.4SP1)

－

リバースマッピング機能 〃 〃 粗視化分子動力学によって得られた分子構造を用いて、全原子分
子動力学の構造を作成することが出来る。全原子モデルのみでは
困難な、緩和された分子構造を作成することが可能

〃 〃 2011年 3月
(V1.5)

－

相図からのχ パラメータ推算機能 〃 〃 相図（実験結果）を用いて、Flory Huggins理論に基づいてχ パラ
メータ（温度、濃度依存）を推算することができる

〃 〃 2011年 3月
(V1.5)

－

溶解度係数推算機能 〃 〃 分子動力学計算によって得られた高分子のバルク構造に対して低
分子を挿入することによって、自由体積と溶解度係数を評価するこ
とができる

〃 〃 2011年 3月
(V1.5)

－



VSOP（高速分子動力学エンジン）
Linux版

〃 〃 （粗視化）分子動力学エンジンであるCOGNACエンジンに対応し
た、並列計算が可能な分子動力学エンジン。マルチCPUで並列計
算を行うことで、高速に分子動力学計算を行うことができる。　※
Linuxクラスタなどのマシン環境を想定

Linux　MPI版　・Red hat 
Linux 4, 5 (32bit/64bit)　・
MPICH1.2.7p1、intelMPI

〃 2006年12月
（V1.0）、
2007年4月
（V1.1）、
2007年11月
（V1.2）、
2011年3月
(V1.3)、2012
年3月(V1.4)

－

VSOP（高速分子動力学エンジン）
Windows版

〃 〃 マルチコアCPUを搭載するWindows機上での並列計算を可能にし
た、VSOPのWindowsバージョン。J-OCTAがインストールされたマ
シンで、複数並列計算に対応

Windows　・MPICH2 〃 2007年4月
（試供版）、
2007年11月
（V1.2）、
2011年3月
(V1.3)、2012
年3月(V1.4)

－

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

日化辞Web 科学技術振興機構科学技術振興機構インターネット上でJSTが作成し提供している日本化学物質辞書を
無料で公開するもの。約310万の有機低分子化合物及びその混合
物を収録。化学物質名称や分子式などからの文字列検索、及び化
学構造検索が無料で可能。化審法の既存化学物質の番号や安衛
法の番号も収録 (http://nikkajiweb.jst.go.jp/)

推奨＝Windows 
XP,Vista(32bit)：Internet 
Explorer 6.x及び 7.x ／ 
Windows 7(32bit)：Internet 
Explorer 8.x ／ Mac OS 
10.x：Safari 4.0.x 及び 
5.0.x(32bit)、化学構造検索を
行うにはChemDrawPlugin
（無料ダウンロード可）をあら
かじめインストールしておく
必要あり

－ 2005年3月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

COMSOL Multiphysics 計測エンジニア
リングシステム

瑞COMSOL AB 有限要素法(FEM)ベースの汎用物理シミュレーションソフトウェア。
最大の特徴は「マルチフィジックス(連成)解析に対する柔軟性とソフ
トウエアのオープン性」。3種類以上の物理現象や専門分野モ
ジュールをGUI上で無制限に組み合わせて、モデリング、初期値/
境界値等条件設定、ソルバー、ポスト処理までの流れを1つのソフ
トウェアのみでシームレスに、無制限かつ強連成の解析を可能にし
た、この種のシミュレーションソフトウェアでは最先端とも言えるマ
ルチフィジックス機能を持つ。たとえば燃料電池のように、伝熱-構
造力学-流体-化学反応工学-電気といった多種の物理現象を連成
する必要があり、今まで一括して解析するのが困難と考えられてい
たシミュレーションも、COMSOL Multiphysicsにバッテリ&燃料電池
モジュールを追加すれば、解析が驚くほど容易になる。非常に高い
オープン性として、通常はブラックボックス化されているソフトウェア
内部の設定(方程式、物性値を含む)をユーザーが編集可能で、カ
スタマイズを外部に依存せずに自身で行える

OS：Windows/Linux/Mac OS 
X (いずれも64bit版の使用を
推奨)、メモリ：最低限1GB/
実用上はCPUコア数×4GB
またはそれ以上を推奨

目的とする解析に必要なオプショ
ンの構成により変わりますので、
お問い合わせください(アカデミッ
ク価格設定あり)

2001年8月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

KeyMolnet KMデータ KMデータ 生体分子・遺伝子・疾患・医薬に関する情報を分子ネットワークを
軸に統合した生命情報プラットホーム。文献調査に基づく高信頼の
コンテンツを搭載し、任意の項目間の関係を示すネットワーク検索
が可能。DNA chip、プロテオーム、メタボローム等のデータ解析
や、ユーザー独自データをt統合・利用した検索も可能

Linux（サーバ）、Windows（ク
ライアント）

詳細問い合わせ 2003年4月 －



KeyMolnet Lite 〃 〃 ノードロック版（アカデミアのみ） Windows 〃 2007年2月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

NMRPipe エルエイシステ
ムズ

米NIH 高速多次元NMRデータ処理および解析プログラム。代表的なの
NMR装置のFIDファイルに対応

LINUX（UNIX)、MacOSX、
Windows（Windows Server 
for Linux経由）

300万円 － －

PCA/HSQC 〃 〃 NMRPipeシリーズのモジュールの一つで、、滴定実験などの2D-
NMRスペクトルによる評価をサポートし、ドラックデザインなどで効
力を発揮するツール

〃 100万円 － －

DYNAMO 〃 〃 NMRPipeシリーズ。シミュレーティッドアニーリング法を使いNMR
データからマクロ分子や複合体の立体構造の計算が可能

〃 240万円 － －

１D STD SYSTEM 〃 〃 NMRPipeシリーズ。自動 1D バッチプロセスおよびSTD(飽和移動
差スペクトル)分析用のツール

〃 210万円 － －

CYANA 〃 Peter Ｇｕｎｔｅｒｔ
他（スイス）

NOE帰属を考慮した、タンパク質構造解析・計算ソフトウエア Linux 200万円 － －

Mnova NMR 〃 スペイン 
Mestrelab 
Research

NMRの1D,2Dプロセッシング、解析などを行うソフト。印刷イメージ
のままNMRプロセスができ、PowerPoint的なレポート作成機能をも
ち、自動プロセス機能が優れているので、初心者にも使いやすい。
５ライセンス以上の割り引き。サイトライセンスもあり

Windows、
Mac OSX、
Linux

30万円 － －

NMRPredict Desktop 〃 〃 Mnovaのプラグイン　化学構造式から1D 1H、13CNMRスペクトルを
予測

〃 30万円 － －

Mnova Lite 〃 〃 Mnovaの1D専用版 〃 20万円 － －

Mnova MS 〃 〃 MnovaのMassスペクトル用プラグイン 〃 55万円 － －

PERCH 〃 フィンランド 
PERCH 
Solutions Ltd.

測定1D NMRのデータ処理、解析とともに立体化学構造の分子モ
デリング計算とスピン系計算により1D NMRスペクトル予測を行うソ
フトウエア

Windows 140万円 － －

Nuts 〃 米AcornNMR NMRデータ処理。1Dおよび2Dのデータ処理が可能。2D データ処
理を高速に行えるアレイドモード・モジュール付属。ほぼ全てのス
ペクトロメータに対応

Windows、Macintosh 20万円 － －

CH-NMR-NP 〃 NMRDBTech・エ
ルエイシステム
ズ

Web経由で利用可能な有機天然物NMRデータベース　部分化学構
造式、NMRピーク値等から検索が可能　2005年8月現在 7,426件の
天然物の1H、13Cスペクトルデータを収録

Windows、UNIX、LINUX、
Mac OSX（ブラウザ経由）

1年間30万円 － －

ChemSketch 〃 加ACD 化学構造式、図形を描写するドローソフトウェアの単体製品。化合
物の名称から構造を検索できる Dictionary 機能付属。ほとんどの
データ処理製品に付属

Windows 御問合わせ下さい － －

ChemFolder 〃 〃 化学構造式、反応経路、物性値、実験データ等、様々な化合物
データを管理できるデータベースソフトウェア

〃 〃 － －

Name 〃 〃 構造式からIUPAC/CAS Index ルールに基づき化合物名を命名、
化合物名から構造式を検索・出力

〃 〃 － －

Name Chemists' Version 〃 〃 IUPAC 命名と主要機能に限定したNameの廉価バージョン 〃 〃 － －

Spectrus Processor 〃 〃 NMR,LC,MSなど分析機器のデータプロセス用のソフトウェア 〃 〃 － －

Chem Workbook Extended to 
NMR Database

〃 〃 1D/2D NMRデータプロセス及びNMRスペクトルと構造式、化学情
報を組み合わせた1D、2D NMRデータベースの構築ソフトウェア。
化学情報、NMRスペクトルパターン、部分構造式から検索可能

〃 〃 － －

NMR Workbook 〃 〃 1D/2D NMRデータプロセス及びNMRスペクトルと構造式、化学情
報を組み合わせた1D、2D NMRデータベースの構築ソフトウェア。
1D,2Dスペクトルの連携解析が可能。化学情報、NMRスペクトルパ
ターン、部分構造式から検索可能。UV,IR,MASSなどのManagerと
連携可能。V12より複数のスペクトルを1回の操作でプロセスできる
NMRsync機能を追加

〃 〃 － －



1D NMR Assistant 〃 〃 1DのみのNMRデータプロセス機能と1Hスペクトル予測を組合わせ
た簡易構造同定用のセット

〃 〃 － －

Aldrich NMR Library 〃 〃 NMR Manager プラグイン。約35,000件のAldrich試薬の 1D C/H 
NMR スペクトルデータを収録

〃 〃 － －

Polymer Database 〃 〃 NMR Manager プラグイン。約430件の高分子化合物の 1D C/H 
NMR スペクトルデータを収録

〃 〃 － －

Chenomx Metabolite Library 〃 〃 NMR Manager プラグイン。Chenomx社製、約300件の代表的な生
体代謝物の 1D HNMR スペクトルデータを収録

〃 〃 － －

HNMR Predictor 〃 〃 構造式から1H NMRスペクトルを予測｡内部DBにある約21万件の化
合物から部分構造を検索し、170万件の化学シフト値からスペクト
ルを予測。1D NMR process機能付属

〃 〃 － －

CNMR Predictor 〃 〃 構造式から13C NMRスペクトルを予測。内部DBにある約20万件の
化合物から部分構造を検索し、250万件の化学シフト値からスペク
トルを予測。1D NMR process機能付属

〃 〃 － －

HNMR DB add-on 〃 〃 HNMR Predictor の内部DB参照用 Add-on データベース。約21万
件のアサインされた化合物の構造、1H 化学シフト、カップリング定
数情報を参照可能

〃 〃 － －

CNMR DB add-on 〃 〃 CNMR Predictor の内部DB参照用 Add-on データベース。約0万
件のアサインされた化合物の構造、13C 化学シフト、カップリング
定数情報を参照可能

〃 〃 － －

CNMR Predictor & DB 〃 〃 CNMR Predictor と Add-on DB のパッケージ製品 〃 〃 － －

HNMR Predictor & DB 〃 〃 HNMR Predictor と Add-on DB のパッケージ製品 〃 〃 － －

FNMR Predictor 〃 〃 入力された化合物の構造式から、化学シフトと結合定数を予測。内
部DBにある16,780件の化合物から部分構造を検索し、35,014件の
化学シフト値情報を組み合わせて、19F NMR スペクトル(化学シフ
ト、カップリング定数)を予測。(FNMR DB add-on、パッケージ製品も
有)。1D NMR process機能付属

〃 〃 － －

PNMR Predictor 〃 〃 入力された化合物の構造式から、内部DBにある27,000件の化合
物から部分構造を検索し、34,000件の化学シフト値情報を組み合
わせて、31P NMR スペクトル(化学シフト、カップリング定数)を予
測。(PNMR DB add-on、パッケージ製品も有)。1D NMR process機
能付属

〃 〃 － －

NNMR Predictor 〃 〃 入力された化合物の構造式から、内部DBにある21,700件の化合
物から部分構造を検索し、9,200件の化学シフト値情報を組み合わ
せて、15N NMR スペクトル(化学シフト、カップリング定数)を予測。
(NNMR DB add-on、パッケージ製品も有)。1D NMR process機能付
属

〃 〃 － －

XNMR Predictor 〃 〃 15N,19F,31P NMRスペクトル予測用のソフトウェア 〃 〃 － －

NMR Predictor Suite 〃 〃 入力された化合物の構造式から、H、C、F、P、Nの１D NMRスペク
トル、1H、 13CのCOSY、TOCSY、HSQC、HMBCなどの同種核、異
種核2D NMRスペクトルを予測。１D、2D NMR Processor機能付属

〃 〃 － －

NMR Workbook Suite 〃 〃 1D/2D NMR プロセス、DB構築, C/H/F/N/P/2D NMR 予測機能を
パックにし、価格を抑えたセット製品

〃 〃 － －

1D NMR Expert 〃 〃 1D NMR Manager, H/C Predictorの連携で、自動でNMRデータセッ
トの評価がおこなえる、NMRハイスループットプロセス用ソフトウェ
ア。プレート(ラック)を使用した自動測定NMRデータセットをプレート
番号と対応して管理し、バッチ処理で定形プロセス、反応評価(予
測スペクトルとの一致度、アサインメントRMS(二乗平均)、純度な
ど)、データベース登録をおこなう。反応進行度の比較評価、品質
評価レポート作成などもおこなえる。384 ウェルプレートまで対応

〃 〃 － －



2D NMR Expert 〃 〃 1D/2D NMR Manager, H/C Predictorの連携で、自動でNMRデータ
セットの評価がおこなえる、NMRハイスループットプロセス用ソフト
ウェア。プレート(ラック)を使用した自動測定NMRデータセットをプ
レート番号と対応して管理し、バッチ処理で定形プロセス、反応評
価(予測スペクトルとの一致度、アサインメントRMS(二乗平均)、純
度など)、データベース登録をおこなう。反応進行度の比較評価、品
質評価レポート作成などもおこなえる。384 ウェルプレートまで対応

〃 〃 － －

SpecManager Enterprise 〃 〃 スペクトルデータベース(NMR/ MS/ UVIR/ Curve/ Chrom 
Manager)のデータベースエンジンとして、サーバー内のOracle 9iま
たはOracle 10gを使用してデータ共有、同時作業が可能な企業向
けDB連携製品

〃 〃 － －

ChemFolder Enterprise 〃 〃 化合物データベース(ChemFolder)のデータベースエンジンとして、
サーバー内のOracle 9iまたは Postgre SQL 8.1.4を使用してデータ
共有、同時作業が可能な企業向けDB連携製品

〃 〃 － －

Automation Server 〃 〃 ACDソフトウェアでの測定後のデータ解析、データベース登録、レ
ポート作成、ファイル操作を自動化するためのサーバソフトウェア。
スクリプト作成やAPIを使用したアプリ作成でカスタマイズが可能

〃 〃 － －

Workflow Manager 〃 〃 スペクトルデータベースと連携し、化合物単位での分析進捗状況
（ワークフロー）を管理するマネージメントソフトウェア。実験フロー、
クライアント入力フォーム等をカスタマイズ可能

〃 〃 － －

Web Librarian 〃 〃 LAN内のWebサーバーにスペクトルデータベース、化合物データ
ベースなどを構築して、クライアントPCのWebブラウザをユーザ・イ
ンターフェースとして用い、DB選択、検索、閲覧、レポート作成など
を可能にするWebツール製品。各データベース製品毎に対応した
製品有り

〃 〃 － －

MS Processor 〃 〃 Massスペクトルデータ処理 〃 〃 － －

UV-IR Processor 〃 〃 UV/IR/Vis/Raman などのスペクトルデータ処理 〃 〃 － －

Chrom Processor 〃 〃 HPLC、LC/UV (DAD または PDA)、GC、CE(キャピラリー電気泳
動)などのクロマトグラムデータ処理

〃 〃 － －

Curve Processor 〃 〃 DSC、DTA、TGAなどの熱分析、X線、ESRなどのスペクトル、カー
ブデータ処理

〃 〃 － －

MS Manager 〃 〃 Massスペクトルデータ処理・データベース構築 〃 〃 － －

IntelliXtract 〃 〃 MS Manager add-on。LC/MSのデータからコンポーネントを抽出
し、各コンポーネント中のフラグメントの[M+H]+または[M-H]-アサ
インを自動またはマニュアルで行える

〃 〃 － －

ChemFolder 〃 〃 MS ManagerにおいてフラグメンテーションDBを構築する 〃 〃 － －

MS Manager Suite 〃 〃 クロマトピークとMS、IR-UVなどの連携解析が可能な、MS 
Manager、ChromManager、UV-IR Manager のセット製品

〃 〃 － －

MS Manager Suite　with 
IntelliXtract

〃 〃 MS Manager SuiteとIntelliXtractのセット製品 〃 〃 － －

MetID Suite 〃 〃 MS Manager SuiteとIntelliXtract、ChemFolderのセット製品 〃 〃 － －

LC Simulator 〃 〃 液体クロマトグラフィーの保持時間の予測およびグラディエント、溶
媒濃度、温度、pH、カラムなど実験条件の最適化。データ処理用
のChromProcessorとガスクロマトグラフィー用のGC Simulatorが付
属

〃 〃 － －

MS Fragmenter 〃 〃 化合物の構造から任意のイオン化法における MSフラグメントを予
測

〃 〃 － －

ChromGenius 〃 〃 LC/MSでの選択スクリーニングにおいて、構造式から内部DBを参
照して分解能、保持時間を予測し、最適な分離条件を予測

〃 〃 － －



Method Development Suite
for LC/UV

〃 〃 LC/UVを中心に、HLPC,GC,CEなどのプロセス、データベース、シ
ミュレーションからの分離条件最適化などをおこなうツールと、化合
物構造と蓄積情報から合理的な分離方法を探索するツールの統
合製品。ChromManager (Chrom Processor; Chromatography 
Applications Database) 、LC Simulator 、GC Simulatorが付属

〃 〃 － －

AutoChrom
for LC/UV

〃 〃 Method Development Suite for LC/UVにLC/UV装置との連携機能
付属

〃 〃 － －

Method Development Suite for 
LC/MS

〃 〃 Method Development Suite for LC/UV製品にMSでの分析機能を
追加した統合製品。LC/UVのセット製品に加えて、MS Processor、
IntelliXtractが付属

〃 〃 － －

AutoChrom
for LC/MS

〃 〃 Method Development Suite for LC/MSにLC/UV/MS装置との連携
機能付属

〃 〃 － －

LogD 〃 〃 イオン性官能基をもつ有機化合物の構造から、各pHでのオクタ
ノール/水系への分配係数（LogD値）を予測

〃 〃 － －

LogP DB 〃 〃 中性有機化合物の構造から、オクタノール/水系への分配係数
（LogP値）を予測。約18,400件の化合物の構造と実験LogP値を登
録した内部データベース付属

〃 〃 － －

pKa DB 〃 〃 酸・塩基有機化合物の構造から、酸解離定数(pKa)を予測。16,000
件の構造と 31,000件に及ぶ実験値の内部データベース附属

〃 〃 － －

Solubility DB 〃 〃 化合物の構造から各pHでの水系への溶解度を予測 〃 〃 － －

Boiling Point 〃 〃 化合物の構造から沸点を予測 〃 〃 － －

Sigma Predictor 〃 〃 芳香族反応におけるHammett則の置換基定数(σ 値)を、置換基の
構造式から予測

〃 〃 － －

LogD Suite 〃 〃 化合物の構造から LogP/pKa/LogD値を予測。生物濃縮係数
(BCF)、土壌吸着係数(Koc)、Rule of 5などの薬物動態の予測、評
価も可能。 pKa DB、LogP DB、Sigma Predictorが付属

〃 〃 － －

LogD Sol Suite 〃 〃 LogD SuiteにSolubility DB が付属したセット 〃 〃 － －

Name Batch 〃 〃 構造式からIUPAC/CAS Index ルールに基づき化合物名を命名。
ChemFolder DB, sdfファイル形式などの連続した構造式データから
最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

PhysChem Suite 〃 〃 logD、pKa、溶解度、沸点などの物性予測のセット製品 〃 〃 － －

Structure Designer 〃 〃 ドラッグデザインにおけるバーチャルADME（薬物体内動態）用に、
リード化合物へ官能基を導入した誘導体を自動生成し、logP、
pKa、logD、溶解度などの物性値を予測

〃 〃 － －

Structure Design Suite 〃 〃 Structure Designerに外部アプリケーション連携、実験データベー
ス、ユーザプロトコルなどを追加した類似化合物生成と物性値予測
によるバーチャルスクリーニングが可能なセット製品

〃 〃 － －

Structure Elucidator 〃 〃 1D、2D NMR、MS、UV-IR、GCなどのデータベース機能と1H、13C、
2D NMR Predictor機能を組み合わせて、化学構造解析をおこなう
統合ツール。1D/2D NMR スペクトル(HM/SQC、HMBC、13C必
須)、分子量、分子組成(元素分析)等の情報から構造式を推定

〃 〃 － －

Name-to-Structure Batch 〃 〃 IUPAC/CAS Index ルールの化合物名からChemFolder DB、sdf
ファイル形式などで構造式を出力。最大10万件のバッチ処理が可
能

〃 〃 － －

LogD Batch 〃 〃 イオン化官能基をもつ有機化合物の構造から、各pHでのオクタ
ノール/水系への分配係数（LogD値）を予測。生物濃縮係数
(BCF)、土壌吸着係数(Koc)の薬物動態の評価も可能。ChemFolder 
DB、sdfファイル形式などの連続した構造式データから最大10万件
のバッチ処理が可能

〃 〃 － －



LogP Batch 〃 〃 中性有機化合物の構造から、オクタノール/水系への分配係数
（LogP値）を予測。ChemFolder DB、sdfファイル形式などの連続し
た構造式データから最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

Solubility Batch 〃 〃 化合物の構造から各pHでの水系への溶解度を予測。ChemFolder 
DB、sdfファイル形式などの連続した構造式データから最大10万件
のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

LogD Sol Batch 〃 〃 LogD BatchとSolubility Batchのセット製品 〃 〃 － －

pKa Batch 〃 〃 酸・塩基有機化合物の構造から、酸解離定数(pKa)を予測。
ChemFolder DB、sdfファイル形式などの連続した構造式データか
ら最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

Boiling Point Batch 〃 〃 化合物の構造から沸点を予測。ChemFolder DB、sdfファイル形式
などの連続した構造式データから最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

Sigma Batch 〃 〃 芳香族反応におけるHammett則の置換基定数(σ 値)を、置換基の
構造式から予測。ChemFolder DB、sdfファイル形式などの連続した
構造式データから最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

PhysChem Batch 〃 〃 バッチ物性値予測の統合製品。化合物の構造から 
LogP/pKa/LogD/各pHでの水系への溶解度/沸点/σ /土壌吸着
係数(Koc)/生物濃縮係数(BCF)/極性表面積(PSA)/自由回転結合
(FRB)/蒸気圧/蒸発エンタルピー/引火点などの物性値を予測。
ChemFolder DB、sdfファイル形式などの連続した構造式データか
ら最大10万件のバッチ処理が可能

〃 〃 － －

LCModel 〃 加　Stephen 
Provencher

MRIの1H MRスペクトルからカーブフィットにより脳内の代謝物(クレ
アチン、コリン、Nアセチルアスパラギンなど)の自動定量解析を行
うソフトウェア。オプション設定で、肝脂肪、筋細胞脂肪、乳腺脂肪
などの解析も可能。

UNIX(SUN、SGI)、LINUX
（RedHat）

〃 － －

nordicICE 〃 ノルウェー　
NordicImagingLa
b社

汎用MRI画像解析ソフトウェア。汎用のMRIイメージ処理 (画像変
換、閲覧、ROI解析、DICOMクライアント)をおこなうBasis Module
と、臨床的な用途を重視した各脳機能画像法 (Diffusion、
Perfusion、fMRI、Penguin Stroke Perfusion)用の解析ツールが追
加Moduleとしてある

Windows 〃 － －

nordicTumorEx 〃 〃 MRIのDSCを含む画像データセットを用いて脳腫瘍の経時変化を
比較分析、定量するためのソフトウェア

〃 〃 － －

nordicBrainEx 〃 〃 MRIのDTI、BOLD ｆMRIを３Dで重ねあわせて脳軸索、活性部位を
同時に表示し、多角的な術前分析が可能なソフトウェア

〃 〃 － －

Analyze 〃 米 Mayo Clinic バイオメディカルイメージングソフトウェア。MRI、CTなどのさまざま
な医療画像の読み込みに対応しており、ボリュームレンダリング、
サーフェースレンダリング、セグメンテーション、ムービー作成など
3D画像の高速表示、加工、データ作成に優れている

Windows,Linux 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Mascot Server マトリックスサイ
エンス

英マトリックスサ
イエンス

質量分析データによる蛋白質同定を行う代表的ソフトウェア。各種
検索機能を装備したWebサーバー、蛋白質定量解析機能装備

Windows、Linux お問合せ下さい 1999年 －

Mascot Cluster 〃 〃 Mascot Server のクラスターバージョン　高速、大量データ処理が
可能

〃 〃 1999年 －

Mascot Distiller V2.4 〃 〃 質量分析装置のRAWデータより、独自アルゴリズムで、モノアイソト
ピックピークを生成。DeNovo解析、定量解析も可能

Windows 〃 2005年 －

Mascot Integra 〃 〃 プロテオミクス解析で発生する各種データマネジメントソフトウェア。
小規模版LIMS。拡張可能

Windows、Linux 〃 2005年 －

Mascot Wizard 〃 〃 ペプチドマスフィンガープリント法検索を簡便に行うMascot用イン
ターフェースソフトウェア

Windows 無償 2003年 －

Mascot Daemon 〃 〃 検索作業のデータハンドリングを自動化するためのソフトウェア 〃 〃 1999年 －



Scaffold 3 〃 米プロテオーム
ソフトウェア

蛋白同定検索エンジンの結果を取込、各検索結果の比較表示、
データマイニングを行うソフトウェア

〃 お問合せ下さい 2010年 －

Scaffold Q+ 〃 〃 蛋白同定検索エンジンの結果を取込、定量解析を行うソフトウェア 〃 〃 2010年 －

Scaffold PTM 〃 〃 蛋白同定検索エンジンの結果を取込、翻訳後修飾解析を行うソフト
ウェア

〃 〃 2011年 －

商品名 販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

CrossPath 三井情報 三井情報 膨大なメタボロミクスデータの中から変動している代謝パスウェイを
自動的に抽出し、各代謝物の変動量をパスウェイ上に視覚的に
マッピングするソフトウェア。代謝物の数と変動の大きさを加味した
新たな指標に基づいて、”動きのある”代謝パスウェイを自動的に
選出する機能と、測定データの生理学的意味の解釈を支援するこ
とを重視して開発されたインターフェイスを備えているのが特徴

WindowsXP/2003, RedHat 
Linux

180万円（税抜き）、別途有償にて
カスタマイズに応じます

2011年6月 －

2DICAL 〃 〃 超低流速の液体クロマトグラフィーと質量分析計から経時的に得ら
れるスペクトラムをデジタル処理し、質量電荷比（M/Z）、保持時間
（R.T）の2軸で特定されるペプチド等の生体分子を多数検体間で定
量比較するシステム。ダイナミックプログラミングによる保持時間の
自動補正や価数判定、分子量推定機能により正確なピーク対応を
実現。少数検体間での比較実験から100データ以上の大規模解析
まで幅広く対応可能

Windows 7 64bit/Windows 
Server 2008 64bit

300万円（税抜き）、別途有償にて
カスタマイズに応じます

2010年1月 約10サイト

LipidSearch 〃 〃 東京大学田口研究室と共同開発された生体内脂質の自動同定シ
ステム。生体試料を測定した大量の質量分析データを直接読込
み、試料中に含まれる脂質を一括して同定、解析する。同定に用
いる脂質データデータベースはカスタマイズ可能な独自のXML
フォーマットにより定義されており、既知の脂質のみでなく未知脂質
まで同定が可能。さらに独自に開発した同定アルゴリズムにより高
精度な同定を実現している

Windows 7 64bit/Windows 
Server 2008 64bit

1.基本ライセンス　民間：400万円
2.保守　民間：60万円（/年）　　ア
カデミック：40万円（/年）　
3. 年間ライセンス
民間：130万円（/年）
アカデミック：90万円（/年）
※金額は全て税抜き

2010年4月 約10サイト

糖鎖微量迅速解析システム用検
索ソフト

〃 〃 産業技術総合研究所と共同開発された糖鎖同定システム。糖鎖質
量分析スペクトルと測定者のスペクトルとの照合により糖鎖構造を
推定する。測定者はソフトウェアから提示されたピークを順次測定
することで簡便に糖鎖構造解析を行うことができる。従来の解析法
では難しかった異性体の区別を含む糖鎖構造解析が可能

Windows XP/Vista/7
（株）島津製作所製 糖鎖微
量迅速解析システム用クラ
イアント

400万円（税抜き） 2010年1月 約5サイト

Xome 〃 〃 質量分析データを用いたタンパク質の同定・定量・アノテーションを
自動で行うことを目的としたプロテオミクス・プラットフォーム。 エー
ザイおよびシーズ研究所との共同開発により、ユーザーの立場に
立ったインターフェースや、機器に依存しない統一された操作な
ど、経験豊富な研究者のノウハウで、MS測定後のデータ解析をサ
ポート。高速同定エンジンの採用や、スピードを重視したピーク検
出、および定量アルゴリズム、 それらの実行状態を管理する負荷
分散機能により、ハイスループットなデータ処理を実現する

WindowsXP/2003 300万円（税抜き）、別途有償にて
カスタマイズに応じます

2005年下半
期

約20サイト

Mass Navigator 〃 〃 主要な質量分析器のデータフォーマットに対応した、ユニバーサル
MSスペクトル解析ソフトウェア。LC-MSの3DViewやMALDI用のGel 
Viewなどの種々のViewer、スペクトルやクロマトグラムのオーバ
ラップ機能などユーザフレンドリーなインタフェースを用いて効果的
なスペクトルの解析が可能。また、機器の特性に応じたピーク検
出、同位体クラスタの検出、スムージングやキャリブレーションなど
の補正、目的MSピークの定量等、様々な解析を行うためのアルゴ
リズムを実装している。さらに、プロテオーム用機能としてXomeと
連携しており、タンパク質同定、定量結果を生データレベルで検証
することも可能

WindowsXP/2003 200万円(税抜き）、2本目以降値
引きあり

2005年下半
期

約25サイト



VoyaGene 〃 〃 DNAマイクロアレイ等で得られた遺伝子発現プロファイルデータか
ら遺伝子間の相互作用（遺伝子ネットワーク）を推定するシステム。
性質の異なる４つの遺伝子ネットワーク推定モデルを搭載してお
り、実験データに応じたモデルの選定や組み合わせが可能。また、
ネットワーク表示機能や推定結果検証機能も充実しており、煩雑か
つ難易度の高いネットワーク推定を効率よく行うことができる

サーバ：Solaris8、Redhat 
Linux、クライアント：Redhat 
Linux、Windows2000/XP

永久ライセンス580万円（税抜き）
～、年間ライセンス250万円（税
抜き）～、教育機関向け価格は
別途お問い合わせ下さい

2003年上半
期

約5サイト

SOSui 〃 名古屋大学美
宅研究室

膜タンパク質判別および膜貫通へリックス予測システム。Kyte-
Doolittleの疎水性指標と、新規に定義した両親媒性および非電荷
指標などを用いて、従来の手法と比べて高速かつ高精度な予測を
実現している。他にシグナルペプチドやダンベル型タンパク質の判
別プログラムもある

Sun Solaris、RedHat Linux、
AIX

V1.5　50万円（税抜き）、V2.0　80
万円（税抜き）、教育機関向け価
格は別途お問い合わせ下さい

1999年11月 約50サイト

GeneFIS 〃 名古屋大学本
多研究室

ファジイニューラルネットワークを用いて、検体のマイクロアレイ解
析結果や病態に関するデータ(疾患の有無、予後の良し悪しなど)
から疾患や治療法に関連する原因遺伝子を自動的に絞り込み、高
精度の病態推定モデルを構築するソフトウェア。さらに、ファジィ推
論を使って、疾患や治療法に関連する因子がどのように組み合わ
されると疾患がある、もしくは予後が悪いなどと推定されるかにつ
いてのルールを、構築した推定モデルから抽出し、わかりやすく表
示することが可能

WindowsNT/2000/XP 80万円（税抜き）～、教育機関向
け価格は別途お問い合わせ下さ
い

－ 約10サイト

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Homology Modeling Professional 
for HyperChem

分子機能研究所 分子機能研究
所

最強の論理的分子設計ツールHyperChemとGaussianで生体高分
子モデリング、解析、シミュレーション。様々な状態の生体高分子シ
ステム（タンパクおよび核酸分子システム）に対応。HyperChem、
Gaussian計算エンジンによるエネルギーベースの最先端手法。ホ
モロジーモデリング過程での、挿入配列モデリング、主鎖モデリン
グ、側鎖モデリング、共有結合低分子モデリング、ヘテロ分子・金
属原子影響下モデリング、ホモ・ヘテロ会合状態モデリング、溶媒
和条件下モデリングなど従来製品では利用できない最先端手法が
エネルギーベースで実施できる

HyperChem5.x/6.x/7.x/8.x 
(必須)： Gaussian98 RevA9
以上、Gaussian03、
Gaussian09： 
Windows95/98/NT/2000/XP
/Vista/7

お問い合わせください 2005年12月 －



Docking Study with HyperChem 
Essential（単一化合物）、Premium 
Essential（10化合物）、
Professional（100化合物）、
Advanced（1,000化合物）、
Ultimate（10,000化合物）、Cluster
（クラスター版）

〃 〃 統合分子設計支援システムHyperChemで全自動生体高分子-リガ
ンドフレキシブルドッキングシミュレーション、バーチャルスクリーニ
ング。様々な状態の生体高分子システム（タンパクおよび核酸分子
システム）に対応。従来製品にはない非グリッドアルゴリズムを採
用し、HyperChem高信頼性高速計算エンジンによる全系を対象と
した高精度手法。構造ベース予測ファーマコフォア点情報を利用す
る独自のドッキングアルゴリズムPIEFIIによる高信頼性を誇る安定
複合体構造探索手法。ドッキング・スクリーニングに要求される各
種従来機能に加え、生体高分子システムの誘導適合効果を考慮し
たフレキシブルドッキング機能、アポ体へのドッキングなど誘導適
合効果を超えた大きな構造変化にも対応したフレキシブルドッキン
グ機能、標的生体高分子以外の高分子、低分子、水分子、金属原
子、共有結合置換基などからの立体電子影響下でのフレキシブル
ドッキング機能、試行化合物のコンフォメーション毎に任意半経験
分子軌道法による電荷アサイン機能、United AtomおよびAll Atom
条件の様々な組み合わせ機能、リスタート機能、溶媒和条件下ドッ
キング機能、分散処理機能など従来製品では未踏の最先端手法
を駆使でき、精密なドッキングシミュレーションからin silicoスクリー
ニングをサポートする。さらに、プロフェッショナルユーザーは分子
力学計算・量子力学計算パラメータからドッキング・スクリーニング
パラメータに至る全パラメータをGUIベースで詳細に自由に調整で
きる

HyperChem6.x/7.x/8.x (必
須)： 
Windows98/NT/2000/XP/Vi
sta/7

お問い合わせください 2006年6月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

NanoBox（ナノボックス） ナノシミュレー
ション

ナノシミュレー
ション

液晶、合成高分子、低分子混合系のシミュレーションで実績のある
分子材料設計用分子動力学ソフトウエア。多成分系の化学ポテン
シャルが計算可能。液晶では世界最高峰のソフト

Xeon、Core2、Opteron等 
Intel CPU および互換機。
OSはLinuxおよびUnix

標準機能版300万円（基本機能
のみ120万円）。力場、オプション
機能別売

1998年4月 20サイト

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Molegro Vertual Docker ノーザンサイエ
ンスコンサルティ
ング

デンマーク・モレ
グロ

蛋白質-リガンド相互作用を予測するための統合プラットフォーム。 
分子のプレパレーションからターゲット蛋白質のポテンシャルバイ
ンディングサイトの決定、そして、リガンドのバインディングモードの
予測まで、ドッキングプロセスの全てを現在トップレベルの精度で
行うことができる

Windows、Mac、Linux お問合せ下さい 2006年9月 －

GastroPlus 〃 米シミュレーショ
ンズプラス

ミシガン大学Amidon教授らのグループが開発したCATモデルを発
展させたACATモデルをベースとしたソフトウエア。経口投与製剤
の消化管内の挙動、薬物の血中移行を解析・予測。製剤設計支
援、Virtual Trialにも有効

Windows 〃 1998年8月 －

GsatroPlus-Optimization 〃 〃 吸収率、BA、Cp-time、PK Parameterなどの実測値とシミュレー
ション値が一致するようパラメータを最適化するGastroPlusのオプ
ションモジュール

〃 〃 1999年5月 －

GastroPlus-Metabolism & 
Transporter

〃 〃 トランスポーターや代謝を考慮して動態解析を行うGastroPlusのオ
プションモジュール

〃 〃 2001年7月 －

GastroPlus-PDPlus 〃 〃 薬効と血中濃度の関係を解析し、最適な投与量や投与間隔を予測
するGastroPlusのPharmacodynamics解析オプションモジュール

〃 〃 2002年8月 －

GastroPlus-PKPlus 〃 〃 静注によるCp-timeデータから1-, 2-, 3-コンパートメントモデルで
のPKパラメータを求めるGastroPlusのオプションモジュール

〃 〃 2000年8月 －

GastroPlus-PBPK 〃 〃 体内に入った薬物が、どのように吸収され、各部分に分布、蓄積あ
るいは排泄されていくのを時間的に予測する生理学的薬物動態モ
デル(Physiologically-based Pharmacokinetic Model)のGastroPlus
オプションモジュール

〃 〃 2005年12月 －



GastroPlus-IV/IV Correlation 〃 〃 in vitroでの溶出実験データとGastroPlusで解析したin vivoでの溶
出を比較し相関を確認するGastroPlusオプションモジュール

〃 〃 2000年8月 －

GastroPlus-DDI 〃 〃 薬物相互作用オプションモジュール 〃 〃 2010年9月 －

GastroPlus-ADR 〃 〃 眼、肺、経皮吸収Simulationsモジュール 〃 〃 2010年9月 －

ADMET Predictor-
Physicochemical & 
Biopharmaceutics Module

〃 〃 化合物構造からADMET物性値を予測するソフトウエア。物理化学
性状：pKa、LogP、LogD、溶解度、拡散係数、生物学的性状：ヒト膜
透過性、MDCK膜透過性、BBB透過性、動態的性状：分布容積、血
漿タンパク結合率、吸収率、MRTD、活性：HIV

〃 〃 2005年5月 －

ADMET Predictor-Toxicity 
Module

〃 〃 化合物構造から毒性にかかわる物性値を予測するソフトウエア。
AMES、発がん性(Rat/Mouse)、変異原性、魚毒性、急性毒性、
hERG Affinity、肝毒性・腎毒性予測。Ver5.0よりRat急性毒性、経
皮刺激性も搭載

〃 〃 2005年5月 －

ADMET Predictor-Descriptor & 
Modeler Module

〃 〃 化合物構造からDescriptorを発生。自社のデータセットからニュー
ラルネットワークやサポートベクターマシンで新しいモデル式を構
築し、ADMET PredictorをカスタマイズするModeler機能。予測値が
どのDescriptorに影響を受けているか評価できるDescriptor 
Sebsitivity Analysis機能も搭載

〃 〃 2005年5月 －

ADMET Predictor-Metabolism 
Module

〃 〃 CYP 1A2, 2A6,2B6, 2C8, 2C19, 2C9, 2D6, 2E1, 3A4による基質阻害
モデルおよび代謝構造部位予測。CYP 1A2, 2C9, 2D6, 2D19, 3A4
でのKm値、Vmax値を予測。UGTモデル

〃 〃 2008年1月 －

ADMET Predictor-Simulation 
Module

〃 〃 GastroPlusのACATモデルをベースに吸収率および最適薬物投与
量を予測

〃 〃 2009年8月 －

DDDPlus 〃 〃 米国薬局方（USP）のパドル法、バスケット法、フロースルー法での
試験によるin vitroでの製剤の崩壊および溶出をシミュレーションす
る世界唯一のソフトウェア。新規有効成分であれば1回の検量試験
を行えば、剤形の変更や実験条件の変更による溶出への影響を
予測

〃 〃 2005年5月 －

MedChem Studio-Basic Module 〃 〃 研究者の視点でケミカルスクリーニングデータの可視化、体系化、
検索、解析をシンプルにかつ高機能に行うソフトウェア。SDおよび
SMILESファイルを出発とした内容の可視化や閲覧、クラスタリン
グ、クエリー検索、ディスクリプター生成、QSARモデル作成、構造
類似性解析が可能

〃 〃 2010年7月 －

MedChem Studio-SAR Module 〃 〃 類似構造を持ちながら活性値が大きく異なる分子のペアを同定す
るPair SAR機能、分子のクラスター（ネットワーク）を閲覧したり複
雑なパターンを抽出するSAR Network機能

〃 〃 〃 －

MedChem Studio-Design Module 〃 〃 Virtual Libraryの生成、リード化合物の構造的代替物を生成、de-
novoデザインのビルディングブロックを取得

〃 〃 〃 －

MedChem Designer 〃 〃 分子構造描画機能とADMET物性予測機能を備えた画期的なフ
リーのソフトウェア。ADMET物性予測は、最も精度の高いADMET 
Predictor™の機能を使い、迅速に精確に計算

〃 〃 2011年3月 －

Modern Biopharmaceutics_J 〃 米TSRL 製剤学、薬物動態学の解説と簡易計算ツールが含まれている、生
物薬剤学教育用ソフトウエア。ユーザ待望の日本語版リリース

〃 〃 2009年3月 －

HTPro for ADMET Predictor 〃 ノーザンサイエ
ンスコンサル
ティング

ADMET Predictorのインプット・アウトプットを簡易にできるツール。
ADMET Predictorで計算可能な物性値の中から必要な物性を定義
し、構造を選択するだけでADMET Predictorが計算を開始、
Microsoft Excelで読み込み可能なファイルに物性値が出力

〃 〃 2005年9月 －

ChartSpect 〃 〃 実験デーハンドリングシステム。各種の分析装置から得られるデー
タを装置の種類やメーカーを問わず相互に関連付けて一元管理

Windows、Linux 〃 2007年5月 －

Orange-Reader 〃 〃 FDAのOrange Bookの情報を効率よく効果的に利用するためのイ
ンターフェース

Windows 〃 2009年11月 －



HPLCluster 〃 〃 医薬品などの保存安定性試験において得られる各条件下での
HPLCのピーク面積比をグリッド上に表示して比較解析を行うツー
ル

〃 〃 2008年10月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

＜アプリケーション＞

SZMAP 米オープンアイ
（窓口：オープン
アイ・ジャパン）

米オープンアイ・
サイエンティ
フィック・ソフト
ウェア

タンパク質-リガンド間の相互作用における水分子の役割を予測す
るソフトウェア。分子表面に近接する溶媒エネルギーの大きさと分
布を高速にマッピング

Linux、Windows、MacOS X ホームページ
（www.eyesopen.com）をご参照下
さい

2011年6月
公開

－

FastROCS 〃 〃 GPGPU技術により超高速化したROCS。最大で1000倍の高速化を
実現

〃 〃 2011年11月
公開

－

ROCS 〃 〃 化合物の分子形状を高速に比較するソフトウェア。バーチャルスク
リーニングやリードホッピングを強力に支援するツール。クエリー作
成、クエリー評価を効率的に実施するGUI「vROCS」を同時に提供

〃 〃 2011年6月
更新

－

AFITT 〃 〃 X線結晶構造解析用ソフトウェア。リガンド構造を電子密度に完全
自動フィッティング可能。作業手順を組み込んだGUIが付属

〃 〃 2011年7月
更新

－

BROOD 〃 〃 バイオアイソスター検索ソフトウェア。形状、化学特性、静電ポテン
シャル、結合点の幾何学的類似性を用いて化合物フラグメントを比
較。柔軟なクエリー作成GUI、「vBROOD」を同時に提供。ベンチケミ
ストの方にも好評

〃 〃 2010年4月
更新

－

EON 〃 〃 静電ポテンシャル比較のためのソフトウェア。リードホッピングとラ
イブラリーのデザインに有効

〃 〃 2011年6月
更新

－

OEDocking 〃 〃 「蛋白質の活性部位内で全てのリガンド配置を計算し、スコアで順
位付けするドッキング・ソフトウェアFRED」、「蛋白質の活性部位内
でのドッキングの際に、既知の結合分子との形状・化学性の類似
性比較を行うHYBRID」、「蛋白質・リガンド両方の構造情報を有効
に活用し、リガンドのポーズ予測を行うPOSIT」の三つのソフトウェ
アを含んだパッケージ。バーチャルスクリーニングを、高精度・高速
に実施

〃 〃 2011年11月
公開

－

OMEGA 〃 〃 化合物のコンフォメーション群を迅速に作成するソフトウェア。活性
構造の再現に有効で、信頼性の高いマルチコンフォマーデータ
ベースを作成し、ドッキングプログラム（FRED)、形状比較ソフト
（ROCS)などのアプリケーションに利用できる。二次元情報より化合
物の特性計算を行い、適切な化合物を選抜するソフトウェア
「FILTER」を同時提供

〃 〃 2010年8月
更新

－

QUACPAC 〃 〃 互変異性体の作成と電荷の設定を行うソフトウェア。分子間相互作
用の最大要因である分子形状と静電ポテンシャルを精度よく計算
するため、正確なプロトン状態の情報を算出

〃 〃 2011年11月
更新

－

SZYBKI 〃 〃 MMFF94力場を用いた分子構造最適化ソフトウェア。溶媒効果の有
/無の両方の場合について構造最適化を行い、高精度の三次元構
造を生成。様々な環境下におけるリガンドのエントロピー計算も可
能

〃 〃 2010年10月
更新

－

VIDA・VIVANT 〃 〃 VIDAは分子モデリングの結果を可視化し、解析するためのソフト
ウェア。さらにVIVANTを用いると、VIDAで可視化されたコンテンツ
をPowerPointやインターネット等の様々な媒体で公開する事が可
能

〃 〃 2011年8月
更新

－

＜ツールキット＞ 〃 〃 アプリケーションをカスタマイズするためのオブジェクト指向のプロ
グラミング・ライブラリー

全てのToolkit使用には
OEChem Toolkitのライセン
スが必要

－ － －



OEChem Toolkit 〃 〃 化学および化学情報のための高速で柔軟なプログラミング・ライブ
ラリ。多くのexample programを同時に提供。オープンアイ製品のコ
アとなるツールキットで、他の全てのツールキットは使用時に
OEChemが必要

〃 〃 2011年10月
更新

－

Grapheme Toolkit 〃 〃 三次元構造から得られる様々な情報を化学構造式の二次元描画
に投影するためのツールキット

〃 〃 2011年10月
公開

OEDepict Toolkit 〃 〃 化学構造の二次元描画を行うツールキット。SMILES表記のコネク
ション・テーブルや三次元構造から、描画に適した二次元座標の構
造式を作成

〃 〃 2011年10月
更新

－

GraphSim Toolkit 〃 〃 化合物類似性を算出するためのプログラミングライブラリー：３種の
フィンガープリント機能と多種の類似度算出アルゴリズムが提供さ
れる

〃 〃 2009年11月
公開

－

Lexichem Toolkit 〃 〃 化学構造（SMILES表記のコネクション・テーブルなど）から化合物
名、及び化合物名から化学構造への変換を行うツールキット。様々
な国の言語に対応

〃 〃 2011年9月
更新

－

MolProp Toolkit 〃 〃 化合物の二次元特性（分子量、XlogP、XlogS、PSA、ドナー・アクセ
プター数など）を計算し、それに基づいた分別を行うツールキット。
既成のフィルターとして、ADMEフィルターを提供

〃 〃 2009年11月
公開

－

Omega Toolkit 〃 〃 化合物のコンフォメーション群を高速に生成するソフトウェア
「OMEGA」と同様の機能を含むツールキット

〃 〃 2009年11月
更新

－

Quacpac Toolkit 〃 〃 Quacpacアプリケーションと同様に、互変異生体の作成、電荷の設
定を行うツールキット

〃 〃 2009年11月
更新

－

Shape Toolkit 〃 〃 分子形状を高速に比較するソフトウェア「ROCS」の基本となってい
るツールキット。最適化の方法、分子の取扱い、クエリーのタイプな
どの微調整が可能

〃 〃 2009年11月
更新

－

Zap Toolkit 〃 〃 Poisson-Boltzmann静電ポテンシャルの計算ツールキット。溶媒移
動エネルギー、結合エネルギー、pKaシフト、溶媒力、静電的記述
子、表面ポテンシャル、有効比誘電率などの生物学的に有用な特
性を計算

〃 〃 2009年11月
更新

－

Szybki Toolkit 〃 〃 MMFF94力場を用いた様々なレベルの最適化計算に使用可能な
ツールキット

〃 〃 2009年11月
更新

－

Spicoli Toolkit 〃 〃 分子表面、及びこの表面で囲まれた体積を算出するツールキット。
分子表面に物性値（水素結合性、極性/疎水性、電荷など)を付与
することも可能

〃 〃 2009年11月
更新

－

Docking Toolkit 〃 〃 新規Dockingツールの開発を行うツールキット。Hybrid Dockingにも
対応

〃 〃 2010年公開 －

＜データベース＞ －

pKa Database 〃 〃 IUPAC冊子を基に、水溶液中での有機酸及び有機塩基のpKa実験
値をまとめた４種類のデータベース。SMILESに変換された構造、引
用文献、実験方法、及び、logD計算によるイオン状態を収録。
pKaData社と提携し提供を開始

〃 〃 2011年9月
更新

－

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

CRAIS創薬基幹システムパッケー
ジ

パトコア パトコア 創薬研究所の基幹業務をサポートするトータルシステム。登録シス
テム、アッセイデータ管理システム、化学生物情報統合検索参照シ
ステム、法規制物質チェックシステム、電子実験ノートの各アプリ
ケーションを互いに連携。完成度の高いパッケージにより低コスト、
短期間で最新の創薬情報基盤を構築

Windows お問合せ下さい － －



CRAIS Registration 〃 〃 化合物登録システム。「クリーン」な自社化合物データベースの構
築のために様々なエラーチェックメカニズム、構造正規化機構を有
している。電子実験ノートからの登録を可能にするWebサービスを
実装

〃 〃 － －

CRAIS Assay 〃 〃 アッセイ情報登録システム。広範なアッセイプロトコルに対応し、IT
部門の手を借りることなくプロトコル変更などへの対応が可能

〃 〃 － －

CRAIS Browser 〃 〃 化学情報統合ブラウジングシステム。アッセイデータと構造などの
化学情報との統合検索を行うWebアプリケーション。Spotfire、
EXCELなどとの連携が可能

〃 〃 － －

CRAIS Chceker 〃 〃 法規制物質判定システム。輸出貿易管理令、麻薬、向精神薬、指
定薬物、毒劇法、薬事法、消防法、労安法等に定められた物質を
構造式から迅速に判定

〃 〃 － －

HS 3 〃 〃 構造式から輸出入業務などで必要となるHSコードを提示 〃 〃 － －

CRAIS Board 〃 〃 化合物デザインの協創ツール。オンラインで同時編集しながら化合
物改変案を討議・記録可能。自社化合物DBや評価結果DB、各種
予測システムとの連携が可能

〃 〃 － －

CRAIS Transformer 〃 〃 生物学的同等性の知識ベース（Bioster,EMILなど）に基づき、化合
物最適化のヒントとなるアイディア（改変構造案）を提示

〃 〃 － －

CRAIS Reagent 〃 インフォグラム 法規制対応機能の充実した試薬管理システムで、CRAIS Checker
と連動します。最新の法規制情報を容易に管理することができ、コ
ンプライアンス対応を改善する

〃 〃 － －

Marvin Sketch 〃 ハンガリー・ケム
アクソン

Javaベースの構造描画ツール。直感的な操作で、構造・反応・クエ
リーの描画が可能。スタンドアロンの描画ツールとしての利用はも
ちろん、Webアプリケーションからも利用できる

Windows/Linux/Sun/Mac 条件により無償。詳細はお問合
せください

－ －

Marvin View 〃 〃 SDファイルやSmiles、InChiなど様々な構造フォーマットのファイル
を読み込み、テーブル形式やグリッド形式で表示が行える

〃 〃 － －

Marvin Space 〃 〃 Javaベースの高品位分子グラフィックス表示ツール。低分子からタ
ンパク質などの巨大分子までスムーズな三次元グラフィックスの表
示を行う。また、Calculator Pluginsの計算結果に基づき分子モデル
上に着色することができる

〃 〃 － －

Instant JChem 〃 〃 化学情報をローカルデータベースで管理する為のデスクトップアプ
リケーション。フォームの作成なども容易に可能で、サーバーの
JChem Baseに対するユーザーインターフェースとしての役割も担う

〃 〃 － －

JChemBase 〃 〃 高速な検索アルゴリズムを搭載した構造検索エンジン。完全一致
検索、部分構造検索、類似構造検索、スーパーストラクチャー検
索、Rグループ検索、反応検索をサポート

〃 お問合せ下さい － －

MarkushSearch 〃 〃 マーカッシュ形式で記述された構造式のＤＢへの蓄積とそれに対す
る構造検索を実現します。Derwent World Patents Indexで用いられ
るDARCフォーマットに対応

〃 〃 － －

MarkushEnumeration 〃 〃 一般化されたマーカッシュ形式で表現される構造ライブラリの全体
あるいは部分集合をの個別構造を生成することができる。また、
マーカッシュ形式で表現される化合物の総数をカウントすることが
可能

〃 〃 － －

JChem for SharePoint 〃 〃 Share Point上に保管したドキュメントの構造情報（構造式、化学
名、CAS番号など）から構造インデックスを生成し、ドキュメントの構
造式検索を可能に。SharePoint上に化学用のWebパーツを提供
し、構造式を扱えるカスタムリストやブログの構築が容易に可能

〃 〃 － －



JChemCartridge 〃 〃 OracleネイティブのSQL環境で、構造および反応の検索ができる。
SQLのSELECT文において構造条件に加えCalculator Pluginsを組
み合わせて予測物性値を検索条件に指定することも可能。（本製
品はJChem Baseの機能を包含する）

〃 〃 － －

Screen 〃 〃 ファーマコフォア解析とバーチャルスクリーニングのためのツール
群。ファーマコフォア認識、ケミカルフィンガープリントおよびファー
マコフォアフィンガープリントの生成、化合物ライブラリに対する
バーチャルスクリーニングが可能

〃 〃 － －

Jklustor 〃 〃 クラスタリング、ダイバシティ計算、分子フィンガープリント、MCS解
析、ディスクリプター等に基づくライブラリの評価を行うことができ
る。コンビケム、ドラッグデザイン、その他化合物ライブラリの解析
が必要な場面で活用可能

〃 〃 － －

Reactor 〃 〃 ジェネリックな反応を用いてバーチャルライブラリーを作成するため
のソフトウェア。単にバーチャルな分子を作るのではなく、化学的に
意味があり、合成できる可能性の高い化合物を生成するユニーク
なアプローチを採用している

〃 〃 － －

Metabolizer 〃 〃 入力構造式から代謝産物を生成 〃 〃

Fragmenter 〃 〃 ドラッグデザインに用いるビルディングブロックを作成するためのソ
フトウェア。フラグメントに分解する際、切断に関する情報を保持す
るので、これらのフラグメント情報を用いてバーチャルライブラリー
を作成する事ができる

〃 〃 － －

Standardizer 〃 〃 構造標準化のモジュールで、様々な表記の構造式を設定された
ルールに基づいて正規化する。データベースに登録する構造式を
予め標準化することなどに利用でき、確実で効率的な検索を可能
にする

〃 〃 － －

Structure Checker 〃 〃 構造式のエラー検出及び修正を行うAPI群 〃 〃 － －

Charge Plugin 〃 〃 Charge Distribution、Polarizabilityの計算 〃 〃 － －

Protonation Plugin 〃 〃 pKa、Major Microspecies、Isoelectric Pointの計算 〃 〃 － －

Partitioning Plugin 〃 〃 logP、logDの計算 〃 〃 － －

Geometry Plugin 〃 〃 Topological Polar Surface Area (TPSA)、Refractivityの計算 〃 〃 － －

HBDA Plugin 〃 〃 Hydrogen Bond Donor/Acceptor数の計算 〃 〃 － －

Isomers Plugin 〃 〃 Tautomer、Resonance、Stereoisomersの列挙 〃 〃 － －

Name to Structure 〃 〃 IUPAC名　->　構造式変換 〃 〃 － －

Structure to Name Plugin 〃 〃 構造式　→　IUPAC名変換 〃 〃 － －

Confirmation Plugin 〃 〃 コンフォメーション生成、分子動力学計算 〃 〃 － －

Chemistry Framework Plugin 〃 〃 MCS、Bermis-Murco Framewok 等のクラスタリング 〃 〃 － －

NMR Predictor 構造式から1H及び13C NMRのスペクトルを予測 〃 〃 － －

SAR>vision＋PLUS 〃 〃 大容量のデータに対応した骨格抽出・分類に基づくSAR解析ツー
ル

〃 〃 － －

SAR>vision　Biologics 〃 〃 バイオロジックスのSAR解析ツール 〃 〃 － －

ChemASP 〃 〃 サーバーベースの大規模な骨格抽出（MCS）・分類ツール 〃 〃 － －

ChemSABRE 〃 〃 詳細な置換基の解析ツール。R×Rテーブルの作成が行える 〃 〃 － －

DDIPredict 2012 〃 仏
AureusPharma

2012 FDA guidance on the evaluation of DDIsに完全対応した薬物
相互作用予測システム。250種類以上の上市薬との相互作用を瞬
時に予測。

〃 〃 － －

AurSCOPE  GPCR 〃 〃 GPCRリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Kinase 〃 〃 Kinaseリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Ion Channel 〃 〃 Ion Channelリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Nuclear Receptor 〃 〃 Nuclear Receptorリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －



AurSCOPE  Protease 〃 〃 Proteaseリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Transporter 〃 〃 Transporterリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Phosphatase 〃 〃 Phosphataseリガンドの包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  Global Pharmacology 
Space

〃 〃 AurSCOPEシリーズ全体を包含した包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  ADME/DDI 〃 〃 薬物相互作用の包括的ナレッジベース 〃 〃 － －

AurSCOPE  HepatoTox 〃 〃 低分子リガンドの肝毒性に関するナレッジベース 〃 〃 － －

BIOSTER 〃 英Digital 
Chemistry

1970年迄の選別された論文およびそれ以降の体系的な調査により
エキパートが収集した生物学的活性が同等な類縁化合物のペア
（バイオアナログ）を納めたデータベース。2万4千件以上のバイオ
アナログペアを収録しており、毎年約2千件が追加される。活性、
Transformation、リプレース可能なフラグメント構造、代替フラグメン
ト構造、logP、出典文献のデータが収録されている

〃 〃 － －

SigFinder 〃 米Acelot, Inc. 活性に重要な部分構造を自動的に特定するツール 〃 〃 － －

SimFinder 〃 〃 グラフベースの類似構造検索ツールです。一般的なフィンガープリ
ントベースの類似構造検索では得られなかった類似構造を取得す
ることが可能

〃 〃 － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

ChemBioOffice Ultra 大学生協、
ヒューリンクス、
富士通、パーキ
ンエルマー ご注
文・受付センター

パーキンエル
マー　インフォマ
ティクス事業部　
（旧ケンブリッジ
ソフト）

ChemBioDraw, ChemBio3D, ChemBioFinder/ChemBioVizに加えて
Inventory, E-Notebook を統合した、化学・生物学へのトータルソ
リューションパッケージ

Windows/Mac 要問合せ 2012年9月 －

ChemOffice Pro 〃 〃 ChemBioDraw, ChemBio3D, ChemBioFinderを統合した、化学関連
研究者へのトータルソリューションパッケージ

〃 〃 2012年9月 －

ChemBioDraw Ultra 〃 〃 化学および生物学分野における事実上の標準描画ソフトウエア
パッケージ。陽子NMRのピーク分割と強調表示、アミノ酸および
DNA配列ツール、TLCプレート描画ツール、Name=Struct機能な
ど、化学・生物学関連研究者必携の機能を満載

〃 〃 2012年9月 －

ChemBio3D Ultra 〃 〃 ３D分子モデル描画ソフト。高品質の３次元的表現が直感的に得ら
れ、生成エネルギー、遷移状態最適化などの計算機能・インタ
フェースを備えた包括的なソフト。タンパク質など表面表示にも優れ
る

Windows 〃 2012年9月 －

ChemOffice Enterprise 〃 〃 Web上で化学構造・反応情報をDB構築・検索を可能にする、化学
情報管理システムを提供。化学研究機関に最適

〃 〃 2012年9月 －

ChemACX Ultra Subscription 〃 〃 約600社の大手試薬販売会社、およそ330万件のPerkinElmerイン
フォマティクス独自のカタログ情報データベース

〃 〃 2012年9月 －

The Merck Index 〃 〃 国際的に名声を得ている化学物質・医薬・生体物質の辞典The 
Merck Indexのオンライン版。物質名、CAS番号などから検索可能

〃 〃 2009年9月 －

iLAB Laboratory Excecution 
System (LES)

パーキンエル
マーインフォマ
ティクス事業部

〃 ラボ内分析/QA/QCのための構造化されたプラットフォームで、実
験プロセスを自動で制御することによりペーパーレスを実現。定型
業務の自動化により分析担当者の負担を減らしミスを防ぐ一方、マ
ネージャーは、全ての担当者が毎回テスト手順を守り、効率よくサ
ンプルを処理できていることを容易に確認可能

Windows 〃 2012年10月 －

LimsLink 〃 〃 多様な設定が可能なインターフェイス ソリューション。実験結果や
サンプルの情報がすべてのシステム間で正確に、また効率的にリ
アルタイムで転送されるようにすることにより、機器やデータ システ
ムへの投資を最大限に活かすことができる

〃 〃 2011年9月 －



LimsLink CDS 〃 〃 今日利用可能な LIMS インターフェイス ソリューションのための最
も先進的な CDS (クロマトグラフィー データ システム) 。専用の組
込型インターフェイス テクノロジを用いて CDS と LIMS を最も論理
的なポイント、つまり CDS クライアント内から統合する

〃 〃 2011年4月 －

Collect 〃 〃 RS232 および TCP/IP データ収集およびインターフェイス ソフト
ウェア プログラム。RS232 シリアル通信ポート、Bluetooth、または 
TCP/IP イーサネット インターフェイスを備えたあらゆる機器に接続
して制御する。シリアル機器またはデバイスからデータをキャプ
チャし、そのデータを Excel、Access、データベース アプリケーショ
ン、ファイルまたはデータ管理システムに直接転送できる

〃 〃 2011年3月 －

Pipette Tracker 〃 〃 校正のスケジュール設定、校正中のデータ収集の自動化、すべて
の計算および修正の実行、および必要とされるすべてのレポート
の作成を行う

〃 〃 2011年3月 －

TIBCO Spotfire Professional 〃 〃 IT部門に依存せずに様々なデータにアクセスすることができるセル
フサービスのメリットを最大限に活用し、必要なときにリアルタイム
かつ対話型にデータ解析を行う

〃 〃 2012年10月 －

TIBCO Spotfire Lead Discovery 〃 〃 化学構造をバイオロジカルアッセイのようなデータと組合わせて対
話的かつグラフィカルに評価・解析を行う

〃 〃 2012年10月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Atomistix ToolKit - Density Functional TheoryQuantumWise 
Japan

デンマーク・クオ
ンタムワイズ

密度汎関数理論（DFT）と非平衡グリーン関数（NEGF）の手法に基
づき、バイアス電圧が印加された２プローブ系の非平衡電子状態
を第一原理的に計算するナノデバイスシミュレーター

Windows/Lｉｎｕｘ、PCクラス
ター対応

詳細問い合わせ 2004年2月 －

Atomistix ToolKit - Semi-
Empirical

〃 〃 半経験的手法によりナノデバイスの電子輸送特性を算出するナノ
デバイスシミュレーター。ATK-DFTより大規模な系を高速に計算可
能

〃 〃 2009年7月 －

Virtual NanoLab 〃 〃 AtomistixToolKitによる計算を効率的に行う為のGUI。モデルのセッ
トアップから計算の実行、結果の表示を簡便に操作可能

Windows/Lｉｎｕｘ 〃 2004年2月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 システム構成 ソフト価格 出荷年月 販売実績

MOE 菱化システム 加ケミカルコン
ピューティンググ
ループ（CCG）

創薬、生命科学研究に最適な分子設計ソフトウェア。多彩なアプリ
ケーション、豊富な分子構造データベース、アプリケーション開発
環境を統合。分子シミュレーション、QSAR解析、ファーマコフォア解
析、タンパク質モデリング、タンパク質立体構造に基づく分子設計、
フラグメントに基づく分子設計などの機能を搭載

Windows、Mac、Linux － 1997年9月 －

PSILO 〃 〃 タンパク質立体構造データベースシステム。タンパク質の類似ポ
ケット検索や、分子間相互作用検索など独自の検索機能を搭載。
タンパク質の重ね合わせや、リガンド結合部位の2次元表示、アミノ
酸配列の自動アノテーションなどの解析機能を持つ。公共データ、
社内データを統合管理

Linux (Server) / Windows 、
Mac、Linux (Client)

－ 2008年4月 －

CimplSoft 〃 米シンプルソフト メディシナルケミストを対象とした化学データ可視化・解析ツール。
クラスタリング、SAR解析等さまざまな化学データの解析がグラフィ
カルに行える

Windows － 2010年7月 -

FlexSIS 〃 独バイオソルヴ
アイティー

ドッキングスタディツール。Single Interaction Scanアルゴリズムを
使用し、結合部位中でリガンド結合構造を構築

Windows、Linux － 2007年11月 －

FlexSIS-Ensemble 〃 〃 リガンドと受容体の誘導適合を行うモジュール 〃 － 2007年11月 －

FlexSIS-Pharm 〃 〃 ファーマコフォアを使ってFlexSISの結果を絞り込むためのモジュー
ル

〃 － 2007年11月 －

FlexSISnovo 〃 〃 リガンド結合部位内で、フラグメントを組み合わせてリガンド候補構
造をデノボ設計

Windows、Linux x86 32bit、
Linux x86 64bit

－ 2008年12月 －

FlexSISnovo-Pharm 〃 〃 ファーマコフォアを使ってFlexSISnovoの結果を絞り込むためのモ
ジュール

〃 － 2008年12月 －



ReCore 〃 〃 母核構造置換、フラグメント結合やフラグメント伸張を容易な操作
で行えるFragment Based Designモジュール

Windows、Linux － 2007年11月 －

Hyde 〃 〃 水素結合エネルギーと脱溶媒和エネルギーの和として結合自由エ
ネルギーを推算。原子毎の寄与をカラー表示で確認しながらリガン
ドを対話的に修正・最適化可能

Windows、Linux － 2012年2月 －

FTrees 〃 〃 官能基の物理化学的特性と結合情報から成るトポロジカルな分子
記述子による類似構造検索

〃 － 2007年6月 －

FTrees-FS 〃 〃 化合物フラグメントデータベースに対して FTrees で デノボ検索 〃 － 2007年6月 －

CoLibri 〃 〃 FTrees-FSやFlexSISnovo、コンビケムで使用するためのフラグメン
トライブラリを作成するモジュール

Linux x86 32bit、Linux x86 
64bit

－ 2007年11月 －

FlexS 〃 〃 リガンドの重ね合わせ とバーチャルスクリーニングを行う創薬支援
ツール

Windows、Linux x86 32bit、
Linux x86 64bit

－ 2007年6月 －

FlexS-C 〃 〃 FlexS にコンビケムのルールを加えてテンプレートに整列する仮想
化合物ライブラリーを構築するモジュール

〃 － 2007年7月 －

PoseView 〃 〃 化合物－タンパク質複合体の2次元ダイヤグラムを自動生成 Windows、Linux － 2012年2月 －

CORINA_F 〃 〃 環構造の配座解析を行うFlexSIS、FlexS、FlexSISnovoの拡張モ
ジュール

Windows、Linux － 2008年12月 －

Molcode Toolbox 〃 エストニア・モル
コード

構造活性相関（QSAR）モデルに基づき物理化学的/生物学的特
性、ADME/Tox特性、環境毒性、薬物副作用などの化合物特性を
予測

Windows － 2009年6月 －

SciMAPS Platform 〃 仏サイエノミクス 量子化学からメソスケールシミュレーションにまで対応する材料設
計支援統合計算化学システム。　低分子から複雑な高分子のバル
クモデルまで簡単に構築でき、ABINIT, LAMMPSなど、著名なシ
ミュレーションプログラムを各インターフェースを利用して統合利用
可能

〃 － 2008年7月 －

Amorphous Builder Plug-in 〃 〃 CBMC（Configurational Bias Monte Carlo）法を採用したアモルファ
ス構造構築Plug-in。複雑な系でも現実に近い密度で自然なモデル
を構築可能。界面構造構築も可能

〃 － 2008年7月 －

LAMMPS-Atomistic Plug-in 〃 〃 分子動力学計算プログラムLAMMPSを利用するPlug-in。LAMMPS
の計算実行から結果の解析まで行うことが可能

〃 － 2008年7月 －

Cross-Link builder 〃 〃 系を構成するモノマーからなるアモルファス構造から、LAMMPSの
分子動力学計算を行いながら反応点が近づくと結合を生成させ、
架橋構造を作成

〃 － 2012年7月 －

ReaxFF analysis 〃 〃 LAMMPSのReaxFF計算結果の解析ツール 〃 － 2012年7月 －

Elastic properties 〃 〃 高分子、固体などに対して機械物性を計算するためモジュールで、
計算入力の作成および出力の解析

〃 － 2012年7月 －

ABINIT Plug-in 〃 〃 第一原理バンド計算プログラムABINITを利用するPlug-in。ABINIT
の計算実行からバンド構造の表示等の解析まで行うことが可能

〃 － 2008年7月 －

NAMD Plug-in 〃 〃 分子動力学計算プログラムNAMDを利用するPlug-in。NAMDの計
算実行から結果の解析まで行うことが可能

〃 － 2008年7月 －

Towhee Plug-in 〃 〃 汎用モンテカルロ計算プログラムTowheeを利用するPlugin。分子
動力学計算では取り扱うことの難しい液液、気液平衡などの相平
衡状態の研究やゼオライトへの吸着現象の研究に利用

〃 － 2008年7月 －

QmPot Plug-in 〃 〃 QM/MM計算の計算プログラムを利用するPlug-in。LAMMPS、
ABINIT、TURBOMOLE、MNDOを連携させることが可能

〃 － 2008年7月 －

TURBOMOLE IF 〃 〃 TURBOMOLEの計算の実行から計算結果の解析を行うインター
フェース。（TURBOMOLEの計算プログラムは含まれない）

〃 － 2006年6月 －

LAMMPS-DPD Plug-in 〃 〃 LAMMPSによる散逸粒子動力学計算のためのPulg-in。液体や高
分子の相変化など、分子動力学計算では対応の難しいメソスケー
ルのシミュレーションが可能

〃 － 2012年6月 －



FHMixing Plug-in 〃 〃 Molecular Silverware法による二元混合物のためのモンテカルロ
シミュレーションソフトウェア。高分子や液体の熱力学物性や
LAMMPS-DPDの相互作用パラメータの推算に利用

〃 － 2008年7月 －

Database 〃 〃 ユーザが作成したプロジェクトをネットワーク上のデータベースに保
存検索書き込みを行うツール

〃 － 2010年7月

QSAR Plug-in 〃 〃 SciMAPS上で得られる様々な情報や実験値（活性値）から相関モ
デルを構築

〃 － 2010年7月

MNDO Plug-in 〃 〃 半経験的分子軌道法プログラムMNDOを利用するPlugin。分子軌
道や基準振動解析の結果を表示可能

〃 － 2008年7月 －

SciTherm 〃 〃 SAFT/PC-SAFT/ePC-SAFT状態方程式による相平衡推算に利用 〃 － 2009年１月 －

ADF 〃 蘭サイエンティ
フィックコン
ピューティング
＆モデリング
（SCM）

分子系を対象とした密度汎関数法ソフトウェア。Slater型軌道を採
用することで効率的かつ精度の高い計算を実現。各種スペクトル
をはじめ様々なプロパティの計算が可能

Windows、Linux、Unix、Mac － 1998年11月 －

BAND 〃 〃 周期系を対象とした密度汎関数法ソフトウェア。基底関数として原
子軌道（Slater型＋数値型）を使用。周期系におけるNMR/ESR計
算など、原子軌道の特徴を活かしたプロパティの計算が可能

〃 － 1998年11月 －

ReaxFF 〃 〃 化学反応を取り扱うことのできる分子動力学計算プログラム。結合
の生成と解離を記述することのできる反応力場を搭載しており、金
属元素を含む周期表の多くの元素に対応

〃 － 2010年12月 －

COSMOtherm 〃 独コスモロジック COSMO-RS法に基づく熱力学物性推算ソフトウェア Linux、Windows、Mac － 2001年9月 －

COSMObase 〃 〃 6000化合物以上に対応した分子表面電荷情報データベース 〃 － 2001年9月 －

COSMOquick 〃 〃 医薬品の研究開発で重要な熱力学物性をCOSMO-RS法で推算す
るソフトウェア。フラグメントベースの分子表面電荷情報作成機能を
搭載しているので、量子化学計算を行わずに物性推算が可能。

Linux、Windows、Mac － 2012年9月 －

COSMOmic 〃 〃 分子膜・ミセル内分子分布シミュレータ Linux、Windows － 2007年7月 －

COSMOconf 〃 〃 配座発生ソフトウェア Linux － 2009年1月 －

TURBOMOLE 〃 〃 Ab initio法分子軌道計算プログラム、高速な密度汎関数法および
COSMO法計算機能、励起状態の構造最適化や振動計算が可能

HP、IBM、Linux、Windows、
Mac

－ 2001年9月 －

MedeA 〃 米マテリアルズ
デザイン

材料設計支援統合システム Windows、Linux － 1999年1月 －

MedeA-VASP 〃 〃 第一原理電子状態計算プログラム 〃 － 2001年5月 －

MedeA-MT 〃 〃 弾性特性・熱力学物性評価ツール 〃 － 2003年4月 －

MedeA-Phonon 〃 〃 格子振動特性・熱力学物性評価ツール 〃 － 2003年4月 －

MedeA-GIBBS 〃 〃 モンテカルロ計算プログラム 〃 － 2006年8月 －

Fermi 〃 〃 電子状態解析ツール 〃 － 2008年8月 －

Combi 〃 〃 コンビナトリアルケミストリーツール 〃 － 2001年5月 －

Transition State Search 〃 〃 遷移状態探索ツール 〃 － 2009年12月 －

Interface Builder 〃 〃 界面モデル構築ツール 〃 － 2010年1月 －

Amorphous Materials Builder 〃 〃 アモルファスモデル構築ツール 〃 － 2012年4月 －

LAMMPS-EAM 〃 〃 分子動力学用EAMポテンシャル 〃 － 2012年4月 －

LAMMPS-Diffusion 〃 〃 拡散係数算出ツール 〃 － 2012年4月 －

LAMMPS-CED 〃 〃 凝集エネルギー密度算出ツール 〃 － 2012年4月 －

LAMMPS-Thermal Conductivity 〃 〃 熱伝導性評価ツール 〃 － 2010年11月 －

LAMMPS-Viscosity 〃 〃 粘性評価ツール 〃 － 2010年11月 －

Inorganic Crystal Structure Data 〃 〃 無機結晶構造データベース 〃 － 1999年1月 －

NIST Crystal Data 〃 〃 無機、有機、金属等の固体のデータベース 〃 － 1999年1月 －



Pauling File Binaries Edtion 〃 〃 二元系無機結晶構造データベース 〃 － 2008年4月 －

Pearson's Crystal Data 〃 〃 金属、無機結晶構造データベース 〃 － 2007年8月 －

Gaussian 09 〃 米ガウシアン Ab initio法分子軌道計算プログラム SGI、HP、SUN、IBM、Intel-
Linux、Windows、Mac

－ 1998年10月 －

GaussView 5 〃 〃 Gaussian 09のグラフィカルユーザインターフェース 〃 － 1998年10月 －

AMPAC 〃 米セミケム 構造最適化や遷移状態探索を高速で実行することのできる半経験
的分子軌道法プログラム。付属のGUIは、GaussViewの全機能も包
含

〃 － 2005年11月 －

CODESSA 〃 〃 豊富な分子記述子計算機能をもつ構造物性相関ソフトウェア SGI、IBM、Intel-Linux、
Windows

－ 2005年11月 －

Molpro 〃 英University 
College Cardiff 
Consultants 
Limited

CI法などの配置間相互作用の取り扱いを得意とした量子化学計算
ソフトウェア

SGI、HP、SUN、IBM、Intel-
Linux、Mac

－ 2004年11月 －

QuantumCube 〃 米パラレルクア
ンタムソリュー
ションズ

並列化効率がよく構造最適化に長けた独自量子化学ソフトウェア
を搭載した高速計算サーバ

Intel-Linux － 2004年9月 －

PQS ab initio program 〃 〃 並列化効率と構造最適化に長けた量子化学計算ソフトウェア Windows, Intel-Linux, Intel 
Mac

－ 2004年9月 －

Direct Force Field 〃 米イーオンテク
ノロジー

高精度分子シミュレーション支援ソフトウエア。さまざまな分子シ
ミュレーションソフトに高精度の力場パラメータを提供。力場データ
ベースや力場パラメータ開発機能を搭載。テンプレートを利用した
ユーザ独自の力場関数系の作成も可能

Windows,　Linux － 2001年12月 －

CULGI 〃 蘭シュルギ マルチスケールシミュレーションのための計算科学統合ライブラリ Windows, Linux － 2009年4月 －

CBIS 〃 米ケムイノベー
ションソフトウェ
ア

化合物・細胞株・プラスミド・プレートなどの研究材料、プレートアッ
セイ結果や機器分析結果などの実験データ、報告書や参考文献な
どの関連文書といった創薬研究に関わるあらゆるデータを統合的
に管理するための、Webベースの創薬研究情報共有システム

Windows Server － 2002年8月 －

E-WorkBook Suite 〃 〃 幅広い分野の研究・開発業務におけるデータの記録・管理に対応
した電子実験ノート。あらゆるデータファイルの登録に対応し、耐改
竄性やデジタル署名による本人確認など厳重なデータ管理を実現

Windows Server、Solaris、
RedHat

- 2011年4月 -

CHEMKIN 〃 米リアクションデ
ザイン

素反応データを用いた化学反応シミュレーションを実行するソフト
ウェア

Windows、Linux － 2005年4月 －

CHEMKIN-PRO 〃 〃 CHEMKINの高機能版製品。ソルバーが高速化・堅牢化され、反応
経路解析機能・不確実性解析機能・粒子生成解析モジュールなど
の機能も搭載されている

〃 － 2008年7月 －

CHEMKIN-CFD 〃 〃 CHEMKINの入力形式で作成された化学反応式を数値流体力学計
算ｿﾌﾄｳｪｱ(CFD)上に組み込むためのプラグインモジュール

〃 － 2005年4月 －

DAYLIGHT Thor/Merlin 〃 米デイライト SMILES言語をベースとする効率的な化合物データ管理システム 〃 － 2005年4月 －

DAYLIGHT DayCart 〃 〃 Oracleデータベースに化合物情報を取り扱う機能を追加するため
のデータカートリッジ

〃 － 2005年4月 －

DAYLIGHT Database 〃 〃 Daylight社のデータベースシステムで使用することのできる化合物
データベースコンテンツ

〃 － 2005年4月 －

DAYLIGHT Applications 〃 〃 clogpなどの記述子やフィンガープリントを算出するプログラム群 〃 － 2005年4月 －

DAYLIGHT Tooｌkit 〃 〃 SMILES,SMARTSなどの機能をユーザ独自のプログラムに組み込
むためのライブラリ

〃 － 2005年4月 －

Partek Genomic Suite 〃 米パーテック マイクロアレイと次世代DNAシーケンサーのデータ解析機能を搭載
した遺伝子データ解析用パッケージ

Windows、Intel-Linux、Mac 
OS X

－ 2005年8月 －

Partek Discovery Suite 〃 〃 高度なデータ可視化機能を搭載し、大規模なデータの取り扱いが
可能な統計解析ソフトウェア

〃 － 2005年8月 －



Partek Screener's Solution 〃 〃 HTSプレートデータの読み込み機能などを搭載したHTSデータ解析
用パッケージ

〃 － 2005年8月 －

Partek Express 〃 〃 マイクロアレイの遺伝子発現解析に特化した解析パッケージ 〃 － 2010年8月 －

Colors 〃 東北大学宮本
研究室

高速化量子分子動力学計算プログラム Intel-Linux － 2002年1月 －

MOPAC2012 〃 米スチュワート
コンピュテーショ
ナルケミストリ

高精度のハミルトニアンPM7を搭載したMOPAC最新版 Windows、Linux、Mac － 2007年10月 －

Carbon Analyzer 〃 藤本宏之 人造黒鉛の結晶子サイズ、網面サイズ、積層サイズの測定プログ
ラム

Windows － 2002年5月 －

CIMSPLUS Freedom Workstation 〃 米ベルクエスト GMPや21 CFR Part 11のガイドラインに準拠した品質管理ラボのた
めの在庫管理システム

〃 － 2010年4月 －

HPLC Prep Workstation 〃 〃 GMPや21 CFR Part 11のガイドラインに準拠したHPLCのサンプル
データ管理システム

〃 － 2010年4月 －

Automated Quality System 〃 〃 GMPや21 CFR Part 11のガイドラインに準拠した品質管理ラボのた
めのラボ業務管理システム

〃 － 2010年4月 －

Crystal Profiler 〃 菱化システム 分子構造と粉末X線回折パターンから結晶構造を解析するソフトウ
エア。名古屋大学で開発された独自のアルゴリズムHybridGA法を
探索手法として採用することで、従来構造決定が困難であった高
い自由度を持つ分子や共結晶にも適用可能

Windows － 2010年10月 －

Mathematica 〃 米ウルフラムリ
サーチ

優れたグラフィックス機能、豊富な数値処理、数式処理機能に加
え、多様なデータの利用が可能で、高度な計算を必要とするあらゆ
る分野で効率的なプログラム開発・利用を行うことのできる統合処
理環境

Windows、Linux x86、Mac 
OS X intel

－ 2010年12月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Maestro 米Schrodinger 
LLC(窓口:シュ
レーディンガー
株式会社）

米Schrodinger 
LLC

Schrodinger Suite総合インターフェース Linux, Windows, Mac OSX   
(詳細はお問い合わせくださ
い)

お問い合わせ下さい － －

Glide 高速高精度ドッキング計算プログラム 〃 〃 2001年 －

XP Visualizer 〃 〃 Glide用オプションモジュール：XP Glide Scoreに基づき、リガンド/レ
セプター間相互作用をMaestro上でハイライトし、視覚的に表示

〃 〃 2007年 －

Prime 〃 〃 蛋白質立体構造予測プログラム。強力なリファイメント機能により
ループ構造や側鎖の配座を高精度予測。Glideと組み合わせた利
用でInducedFitドッキング解析が可能

〃 〃 2003年 －

PrimeX 〃 〃 蛋白質X線結晶構造精密化プログラム 〃 〃 2007年 －

Phase 〃 〃 Pharmacophore/3D-QSAR解析プログラム 〃 〃 2005年 －

Phase Shape 〃 〃 3次元構造と化学特性に基づく重ね合わせと類似性検索 〃 〃 2008年 －

Phase Filed-based QSAR 〃 〃 3次元QSAR解析プログラム 〃 〃 2011年 －

Canvas 〃 〃 ケムインフォマティクス解析ツール 〃 〃 2008年 －

Core Hopping 〃 〃 SBDDおよびLBDDによる母骨格の置換が可能 〃 〃 2010年 －

CombiGlide 〃 〃 コンビナトリアルライブラリ自動ドッキングプログラム 〃 〃 2005年 －

Deｓmond 〃 〃 生体高分子向け分子動力学プログラム 〃 〃 2008年 －

WaterMap 〃 〃 リガンド結合部位における溶媒和水の自由エネルギー計算モ
ジュール

〃 〃 2008年 －

MacroModel 〃 〃 Prof. Stillらにより開発された分子力学系分子設計支援ソフトウェ
ア。低分子から生体高分子までの対応が可能な各種力場パラメー
タ、配座解析アルゴリズムを搭載

〃 〃 1999年 －

MINTA 〃 〃 MacroModel用オプションモジュール：高速かつ高精度に自由エネ
ルギーを算出

〃 〃 1999年 －



Jaguar 〃 〃 Pseudospectralアルゴリズムによる高精度かつ高速な計算を実現
した新世代ab-initio量子化学計算プログラム

〃 〃 1996年 －

Jaguar pKa Predictor 〃 〃 Jaguar用オプションモジュール：ab-initio法によるpKa予測プログラ
ム

〃 〃 1999年 －

QSite 〃 〃 Jaguarを用いたQM/MM計算プログラム 〃 〃 2001年 －

LigPrep 〃 〃 2次元分子構造からの3次元構造自動発生プログラム。構造最適
化計算の他、イオン化モデル、鏡像異性体、Tautomer自動発生機
能も搭載

〃 〃 2003年 －

Epik 〃 〃 pKa予測/イオン化モデル・互変異性体自動発生プログラム 〃 〃 2005年 －

Impact 〃 〃 生体高分子（タンパク、核酸等）向け分子力学、動力学プログラム 〃 〃 2001年 －

ConfGen 〃 〃 高速活性配座探索プログラム 〃 〃 － －

Liaison 〃 〃 Linear Response法によるBinding自由エネルギー計算プログラム 〃 〃 2001年 －

QikProp 〃 〃 3次元構造を利用しての薬物物性予測ソフトウェア 〃 〃 2000年 －

Strike 〃 〃 統計解析/化合物類似性評価プログラム 〃 〃 2005年 －

SiteMap 〃 〃 蛋白質活性部位予測プログラム 〃 〃 2006年 －

BioLuminate 〃 〃 抗体モデリングソフトウェア・バイオロジクス統合プラットフォーム 〃 〃 2012年 －

PIPER 〃 〃 プロテイン‐プロテインドッキング計算プログラム 〃 〃 2012年

Seurat 〃 〃 化合物ライブラリーデータ共有・解析・視覚化ツール Linux, Windows　（詳細はお
問い合わせください）

〃 2010年 －

Schrodinger Knime Extensions 〃 〃 ワークフロー構築プログラムKnime上で利用できるSchrodinger製
品との連携拡張ノード群

〃 〃 2008年 －

PyMOL 〃 〃 分子描画ソフトウェア Linux, Windows, Mac OS X   
(詳細はお問い合わせくださ
い)

〃 2010年 －

AxPyMOL 〃 〃 PyMOLオプションツール: Microsoft社製PowerPointのスライド
ショーでのPyMOL操作が可能

Windows XP, Vista, 7, 
PowerPoint 2003, 2007 （詳
細はお問い合わせください）

〃 2010年 －

Mobile PyMOL 〃 〃 iPad用分子描画ソフトウェア お問い合わせください 〃 2012年 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

MS Adsorption Locator サイエンステクノ
ロジーシステム
ズ

米アクセルリス 広範な材料において最安定吸着サイトを見つけるのに役立つ。堆
積プロセス、情報記録装置、腐食問題、および微細孔材料におけ
る触媒反応などを扱うことができる

Windows, Linux 〃 2008年12月 －

MS Amorphous Cell 〃 〃 低分子やポリマーの非晶構造を作成。周期境界条件による分子動
力学計算から各種物性を計算予測

〃 〃 〃 －

MS Blends 〃 〃 高分子、溶媒系の相互作用ｴﾈﾙｷﾞｰの計算から相図、相互作用パ
ラメーターなどを計算

〃 〃 〃 －

MS CASTEP 〃 〃 密度汎関数法（Density Functional Theory）に基づいた第一原理平
面波・擬ポテンシャルコードで、金属・半導体・絶縁体の結晶、界
面、ならびに表面に対する計算を行うツール

〃 〃 〃 －

MS COMPASS 〃 〃 COMPASSはバルク状態の高精度な分子計算を目的として最適化
された第3世代力場。正確な構造、配座、振動と熱物性の予測が可
能

〃 〃 〃 －

MS Conformers 〃 〃 コンフォメーション空間の網羅的な探索データを集め、分析する手
法を提供する。単純なものから複雑な系まで、種々の系のコンフォ
メーション解析へ応用できる

〃 〃 〃 －

MS Discover 〃 〃 分子動力学計算エンジン。COMPASS力場との組み合わせで高精
度のシミュレーションが可能

〃 〃 〃 －

MS DFTB 〃 〃 密度汎関数タイトバインディング法(DFTB) によって、より長いシミュ
レーション時間やより大きなサイズの系に対する量子計算が可能

〃 〃 〃 －



MS DMol3 〃 〃 密度汎関数法に基づいた第一原理計算プログラムで数値局在基
底関数を使用。分子系と周期系双方の電子状態計算が可能

〃 〃 〃 －

MS DPD 〃 〃 一定の原子群をひとつのビーズと設定し、高分子を調和バネで繋
がれた鎖と捉えることで、複雑な流体の構造と動的特性を予測す
る。原子レベルのシミュレーションでは不可能であった大きさ、時間
スケールでの予測が可能

〃 〃 〃 －

MS Equilibria 〃 〃 鎖状炭化水素分子の相平衡状態を計算 〃 〃 〃 －

MS Forcite 〃 〃 分子力学計算エンジン。COMPASS力場との組み合わせで高精度
のシミュレーションが可能

〃 〃 〃 －

MS Gaussian Interface 〃 〃 Gaussian 03の多様なab initioプログラムとMaterials Studioのモデ
リング シミュレーション環境内のプログラムとの間で、分子構造お
よびプロパティデータに関してに互換性を持たせることができる。
Windowsのダイアログで、直感的に数回クリックをするだけで理論
レベル、基底関数、収束オプションの設定が可能

〃 〃 〃 －

MS GULP 〃 〃 結晶構造のフォノン計算が可能 〃 〃 〃 －

MS Mesodyn 〃 〃 混合ポリマーや融解ポリマーなどの複雑な流体の密度とポテン
シャルをメソスケールで動力学シミュレーションする。メソスケール
に特化したアルゴリズムは、世界的に広く文献や企業レベルで認
められている

〃 〃 〃 －

MS MesoProp 〃 〃 マルチコンポーネントで形成されているナノ構造のバルクの性質を
予測する

〃 〃 〃 －

MS Mesotek 〃 〃 自己無撞着場ベースのメソスケールモデリングツール。ブロックコ
ポリマー、分枝ポリマー、溶液、分散系のナノスケールモデリング
や次世代型擬スペクトル法を利用したメソスケール自己無撞着場
法による、ポリマー相図と応力分布の計算が可能

〃 〃 〃 －

MS Mesocite 〃 〃 粗視化分子動力学法 (CGMD) と散逸粒子動力学法(DPD) を搭載
した新しいモジュール。•ポリマーのメソ相や脂質二重層など構造化
した液体のビーズモデリングが可能。•CGMD では立体障害、環状
構造、電荷が入ったメソスケールモデルの計算をすることが可能。• 
生体分子系に使用できる粗視化 MARTINI 力場を搭載

〃 〃 〃 －

MS Morphology 〃 〃 分子構造から結晶の形態を計算予測 〃 〃 〃 －

MS NMR CASTEP 〃 〃 NMRのケミカルシフトを予測する 〃 〃 〃 －

MS Onetep 〃 〃 DFT計算をDMOL3より高速に行う 〃 〃 〃 －

MS Polymorph Predictor 〃 〃 ゼロから結晶の多形を計算予測 〃 〃 〃 －

MS QMERA 〃 〃 QMおよびMM法を統合したハイブリッドQM/MM計算により、純DFT
計算に比べて、精度低下なく、10倍におよぶ計算速度での構造計
算と遷移状態予測が可能

〃 〃 〃 －

MS QSAR 〃 〃 定量的構造活性相関を計算 〃 〃 〃 －

MS Reflex 〃 〃 粉末X線解析データから結晶構造を計算予測する 〃 〃 〃 －

MS Sorption 〃 〃 吸着等温線やヘンリー定数などの基本的特性を予測する手段を提
供。工業用ガスの生産など、吸着に左右されるプロセスを最適化
する

〃 〃 〃 －

MS Synthia 〃 〃 グラフ理論に基づき、ポリマー構造から各種物性を一瞬で予測。ポ
リマーハンドブックに代わる座右のツール

〃 〃 〃 －

MS VAMP 〃 〃 半経験的分子軌道法プログラム。MINDO、MNDO、AM1、PM3法を
含む。溶媒効果、励起状態計算などが可能

〃 〃 〃 －

MS Visualizer 〃 〃 MS Modeling各モジュールの入出力プラットフォーム。化学構造モ
デリングに必要な高度な機能を完備

〃 〃 〃 －

MS X-Cell 〃 〃 X線データの指数付けを行う 〃 〃 〃 －



DS CFF 〃 〃 タンパク質から核酸・脂質・糖質・低分子まで幅広くカバーし、極め
て最適化およびパラメータ化されたDS CHARMm計算用の力場

Windows, Linux 〃 2008年5月 －

DS ADMET Descriptors 〃 〃 腸内吸収・水溶解度・血液－脳関門透過性・血漿タンパク結合性・
チトクロームP450 2D6酵素阻害・肝毒性に関するモデルが予め用
意されており、これらを用いることで新薬開発を効率よく行うことが
できる

〃 〃 〃 －

DS Analysis 〃 〃 タンパク質およびタンパク質－リガンド複合体の分子動力学結果
のトラジェクトリーを解析および視覚化する。RMSD・原子近接・ドッ
キングした結合様式での水素結合数を計算し、DelPhiを用いて分
子系の静電的な性質を調べる

〃 〃 〃 －

DS Biopolymer 〃 〃 ペプチド・タンパク質・核酸（DNAおよびRNA）の構造の迅速な構築
および修飾が可能

〃 〃 〃 －

DS Catalyst 〃 〃 ファーマコフォアベースの分子アラインメント、形状ベースの三次元
サーチ、SAR データに基づくファーマコフォア仮説の自動作成、コ
ンフォメーション空間を幅広くカバーした複数コンフォメーションの発
生といった相補的機能を提供するツール

〃 〃 〃 －

DS CHARMm 〃 〃 巨大分子や複合体のエネルギー論の検討を行う妥当性が確立さ
れているアプリケーション。分子力学・分子動力学計算が可能

〃 〃 〃 －

DS CHARMm Lite 〃 〃 リガンド構造の最適化計算（in situ Ligand Minimization）を
CHARMmを用いて行うことにより、ドッキング実験の結果を精密化
する

〃 〃 〃 －

DS LibDock 〃 〃 ホットスポットに高速にドッキングさせるプログラム 〃 〃 〃 －

DS Library Design 〃 〃 化合物ライブラリによるデザインに特化した類似性と多様性のある
クラスタリング手法を提供する

〃 〃 〃 －

DS LigandFit 〃 〃 巨大分子の標的受容体の活性部位にリガンドをドッキングする、有
効性が認められているプログラム

〃 〃 〃 －

DS LigandScore 〃 〃 十分に評価・検証されたスコアリング関数とその個々の記述子を用
いて、リガンド－タンパク質相互作用を評価する

〃 〃 〃 －

DS Ludi 〃 〃 受容体の構造特性や化学特性を利用して、リード化合物のde 
novo設計のためのテンプレートを作成する

〃 〃 〃 －

DS MODELER 〃 〃 タンパク質ホモロジーモデリング・ループモデリング・配列および構
造に基づくアラインメント・配列プロファイルスキャン・タンパク質変
異の構築・タンパク質の検証を自動的に行う

〃 〃 〃 －

DS Protein Docking 〃 〃 タンパク質同士の相互作用を高速かつ精確に予測するツール 〃 〃 〃 －

DS Protein Families 〃 〃 配列および構造情報を用いてマルチプルシーケンスアラインメント
を実行し、複数のタンパク質をアラインする。さらに機能的に重要な
残基の判別のために、系統学的解析およびEvolutionary Trace解
析を実行

〃 〃 〃 －

DS Protein Health 〃 〃 Profiles-3D verification法を使ってタンパク質構造の質を評価し、タ
ンパク質の構造妥当性のチェックおよび解析を行う

〃 〃 〃 －

DS Protein Refine 〃 〃 CHARMm法に基づき、タンパク質の側鎖およびループ部分のエネ
ルギー精密化を行う

〃 〃 〃 －

DS QSAR 〃 〃 定量的構造活性相関を計算する 〃 〃 〃 －

DS Sequence Analysis 〃 〃 ウェブ上(NCBI)およびローカルコンピュータ上にインストールされた
データベースをBLASTおよびPSI-BLAST法を用いて検索すること
により、ユーザーが検討中のタンパク質配列のホモログを判別す
る。機能的に重要な残基の判別のために、系統学的解析および
Evolutionary Trace解析を実行

〃 〃 〃 －

DS TOPKAT 〃 〃 QSARに基づくシステムで、試薬の分子構造から迅速かつ正確に
化学毒性を算出する

〃 〃 〃 －



DS Visualizer 〃 〃 分子の視覚化を行うことができるGUIの基本ツール 〃 〃 〃 －

DS De Novo Evolution 〃 〃 一元的、進化的、またはそれらを組み合わせた手法で、scaffold上
のフラグメントを連結させたり構築したりすることにより、完全な新
規分子を作成。これにより、リード化合物の発見にかかる時間を短
縮可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Client 〃 〃 Pipeline Pilot のコンポーネントを組み合わせてプロトコールを作成
可能なGUI

Windows
(サーバー
部分のみLinux可）

〃 2008年4月 －

Pipeline Pilot Collection ADMET 〃 〃 合成候補物、ベンダーライブラリ、スクリーニング化合物のような分
子コレクションに対して吸収・分布・代謝・排泄の特性予測するコン
ポーネントを提供。これら薬物動態の特性を創薬過程において最
適化することは後段の臨床開発における問題を低減するために非
常に重要。ADMET collectionにはヒト腸管吸収、水溶性、脳関門透
過性、血漿タンパク結合、チトクロームP450 2D6阻害性、肝毒性の
6つの予測モデルコンポーネントが含まれている

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection 
Chemistry

〃 〃 125を超える機能が80もの部品にモジュール化されており、分子的
な物性計算・フィルタリング・分子構造の自動操作、など様々なケ
ムインフォマティクス特有のジョブが可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Advanced Modeling 
Component Collection

〃 〃 ecursive Partitioning (PR法）とMulti-objectivePareto Optimization
法を提供。 PR法ではsingle treeとforest of treeの学習モデルのコ
レクションが利用でき、Random Forestメソッドを含む。Pareto 
Optimization componentは、多目的最適化問題に対する手法を含
んでおり、部分的に矛盾する目標間で、トレードオフする基準を解
決する方法を提供

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Plate Data 
Analytics Component Collection

〃 〃 Pipeline Pilot内でマイクロプレートデータのデータ解析を可能にし、
プレートデータの読み書き、レポート作成、表示、編集、計算が可
能。またプレートやウェルの情報をデータパイプライン上で扱うこと
ができ、様々な操作が可能。さらにSciTegic Pipeline PilotのGUIを
使うことで、プログラムを書くことなく、スクリーニング結果の分析に
必要な複雑なデータ解析手法を活用できる。Integration Collection
を使うことで、プレートデータをデータベースに登録したり、呼び出
しが可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Modeling Collection 〃 〃 ィンガープリントを利用したベイジアン、PLSモデリングによる構造
活性相関モデルの構築、化合物のクラスタリング、Maximal 
Common Substructureの抽出といった、実在する大規模なデータを
効果的に取り扱う手法を提供するコンポーネントコレクション

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Gene Expression 
Collection

〃 〃 個別の標的遺伝子も含めた遺伝子発現解析実験において、解析
から可視化、アノテーション、レポートまでのプロセス。コアとなる機
能はオープン ソースの R 言語で実装された、ゲノム解析向けの 
BioConductor に基づく

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Catalyst Collection 〃 〃 ファーマコフォアおよび三次元データベース管理に対する総合的な
ソリューション。Catalyst のテクノロジーは知名度が高く、同種の
ツールの中では専門家による学術論文などでもっとも頻繁に引用
されており、Scitegicのプラットフォーム上に構築されていることによ
り、自動化された使いやすいワークフローの作成が可能になり、
ファーマコフォアの作成や解析を合理化することが可能。Catalyst 
の洗練されたアルゴリズムを使用した、コンフォメーションの概算、
3D データベースの作成、ファーマコフォア仮説の作成、仮想スク
リーニングなどを実行することが可能

〃 〃 〃 －



Pipeline Pilot CHARMm Collection 〃 〃 信頼性の高い CHARMm エンジンを使用した生体分子シミュレー
ションのための強力なコンポーネントを提供。このコンポーネントコ
レクションによって、 Pipeline Pilot™ の標準機能を拡張し、タンパク
質、核酸、低分子、タンパク質‐リガンド複合体に対する、安定した
正確な分子力学計算および分子動力学シミュレーションを行うこと
が可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Webport 〃 〃 Pipeline Pilotプロトコールを外部のアプリケーションから呼び出す
ための開発ツール。 .Net SDK、Java SDK、Java Script SDKの3種
類があり、独自に開発したアプリケーションからPipeline Pilot のプ
ロトコールを利用できる仕組みを提供。クライアントSDKにより自社
で開発したアプリケーションに Pipeline Pilotを組み込むことが可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot クライアント　SDKs 〃 〃  Pipeline Pilotのプロトコールは、ウェブサービスとして公開し、共有
することが可能。WebPortは公開されたプロトコールをウェブブラウ
ザから利用するためのインターフェースを提供。ブラウザからインタ
ラクティブにプロトコールのパラメータを変更したり、実行結果を
PDF などのレポートとして参照したりすることが可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection Decision 
Trees

〃 〃 再起的分割モデル (Recursive Partitioning) の構築や検証に特化
したコンポーネントコレクション

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection 
Integration

〃 〃 外部アプリケーションやデータベースとシームレスにリンクして、ど
のPipeline Pilotのプロトコルにもつなぐことができる

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection Reporting 〃 〃 カスタムレポートを作成する一連のコンポーネント集。複数のテー
ブル、チャート、イメージを適切に一枚のレポートに表示することに
より、様々な視点からデータを見ることができ、例えば別の手法に
よって得られたデータとの比較をside-by-sideで見ることにより、一
段と深い考察が容易となる。多くの標準的なレポートがサンプルと
して含まれており、そのまま使用することも可能だが、これらをテン
プレートとして独自のカスタムレポートを作成することもできる

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection R-
Statistics

〃 〃 知見に富んだ解析、情報に富むグラフ表示、そしてデータ裏づけさ
れた意思決定が行える。データ操作・クラスタリング・モデル学習・
データ解析といった様々な統計手法を実行するコンポーネントを
持っている。統計解析エンジンとしては、パブリックドメインとして広
く使用されているRパッケージを選択。これによりR統計解析および
データ操作の手法を、Pipeline Pilotのデータフローに対して適用す
ることが可能となり、またRからの出力をPipeline Pilotを使用した更
なる解析へと直接投入することも可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection 
Sequence Analysis

〃 〃 基本的なバイオインフォマティクスのツールおよびアルゴリズムをも
ち、研究業務を補完する実践的配列解析ワークフローを作ることが
できる。50以上もの異なるコンポーネントを用い、DNA・タンパクの
配列を、広く受け入れられているバイオインフォマティクス手法を使
用して、解析ならびにアノテーションの付与が可能

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Collection Text 
Analytics

〃 〃 文献検索とテキストマイニングの機能をPipelinePilotに加えるもの。
デフォルトで様々な文献データベースや検索エンジンのコンポーネ
ントを実装しており、単独で使用しても非常に強力なテキストマイニ
ングのツールだが、ChemistryあるいはBioinformaticsの解析フロー
と統合するときに、最も大きな効果を発揮する。インタラクティブな
キーワード検索、大量の文献情報に対するテキストマイニングな
ど、どちらにも対応可能

〃 〃 〃 －



Pipeline Pilot Collection Imaging 〃 〃 実験機器や顕微鏡などから出力される画像データと研究データを
シームレスに結びつけ、画像データを 有効に活用する環境を提供
する。画像データに含まれるあいまいな情報や、解析者による結果
のばらつきを均一化、明確化して画像データから効率的に情報を
抽出する作業を支援する

〃 〃 〃 －

Pipeline Pilot Polymer Properties 
(Synthia) Collection

〃 〃 ポリマー研究のためのプロパティ探索コレクション。柔軟にカスタム
化できる新しいSynthiaという位置づけ

〃 〃 2009年5月 －

Pipeline Pilot Cheminformatics 
Collection (including a beta 
version of the LMQS web client)

〃 〃 ケミスト向け高機能探索コレクション。List Management and Query 
Services機能，web I/F，SOA対応

〃 〃 〃 －

LSKB（LifeScienceKnowledgeBank 
）

〃 ワールドフュー
ジョン

遺伝子名やシンボル、キーワードなど、遺伝子に関する情報を
データベース化したシノニム辞書と、相同性検索により同定された
遺伝子、関連するタンパク質の機能辞書を搭載。シノニム辞書を利
用して行った文献マイニングのデータを保持。遺伝子と疾患、化合
物との関連性を検索表示することが可能

Windows, Linux 〃 2008年2月 －

Tibco Spotfire DecisionSite 〃 米ティブコソフト
ウェア（スポット
ファイアー）

データウェアハウスなどの整備により、データは日々増大してい
る。重大な意思決定を行う際には、以前とは比較にならない程、膨
大なデータをふるいにかけて分析しなければならない。今後もITの
技術革新は益々加速して、意思決定プロセスはより一層、重要か
つ複雑になっていくことが 予想される。スポットファイアーの
DecisionSiteは、研究開発、製品開発、生産および経営戦略におい
て、一連のビジネス・プロセスをより速くより正確な意志決定を支援
するシステムを提供する

Windows 〃 2008年9月 －

Tibco Spotfire DecisionSite for 
Lead Discovery

〃 〃 IDBS社ActivityBaseを利用したデータ・スクリーニング、MDL社ISIS
利用によるリードの選定および化合物のスクリーニング、Current 
Drugs社Iddb3をに対するキーワードの及び構造式検索、また企業
独自のISISデータベースの構造式に関するSAR解析等、創薬研究
に関する様々なデータに対応する

〃 〃 〃 －

Tibco Spotfire DecisionSite for 
Functional Genomics

〃 〃 膨大なデータからの重要な遺伝子の探索、カテゴライズを迅速に
行う。遺伝子発現解析において、統合されたデータを取得すること
はとても重要。DS　for FG はデータの場所を意識せずに研究者の
方は統合されたデータを取得することが可能。またデータのマージ
やリンクも簡単に行うことができる

〃 〃 〃 －

Tibco Spotfire DecisionSite 
Statistics

〃 〃 DecisionSiteの強力なVisualization環境に統計解析機能を提供す
る。大量かつ多次元のデータからより迅速な意思決定を可能とす
る。　主な機能は、基本統計の計算( mean、median、normality 
testing、etc)、基本統計のBox Plot表示 、Anova（analysis of 
variance) 、PCA(principal component analysis) 、K-means cluster 
、Hierachical cluster (UPGMA、 WPGMA 、Word's method etc) 、
Decision Tree

〃 〃 〃 －

Tibco Spotfire DecisionSite 
Posters

〃 〃 膨大なデータからの重要な遺伝子の探索、カテゴライズを迅速に
行う。遺伝子発現解析において、統合されたデータを取得すること
はとても重要。DS　for FG はデータの場所を意識せずに研究者の
方は統合されたデータを取得することが可能。またデータのマージ
やリンクも簡単に行うことができる

〃 〃 〃 －

Tibco Spotfire DecisionSite 
Anayltics Server

〃 〃 Insightful のS-PLUS、R Project、および SAS から統計エンジンが
生成した分析結果を、Spotfire のわかりやすく、使いやすいビジュ
アル環境に直接投入する。また、DecisionSite が個別のデータ
ベースから素早くデータをソーシングできるようにする情報サービ
スも提供

〃 〃 〃 －



TIBCO Spotfire Professional 〃 〃 ビジネスアナリストや専門家は、説得力のある特殊な分析を実行で
きるだけでなく、分析のワークフローと優良事例が詰め込まれた 
Guided Analytic アプリケーションを迅速に取得、作成、および共有
できます。これらのデータを Spotfire Analytics Library に保存する
だけで、TIBCO Spotfire Enterprise Player または TIBCO Spotfire 
Web Player を使用する他の TIBCO Spotfire Professional ユー
ザーや「情報の消費者」が、全社的にこれらのデータを瞬時に利用
可能

〃 〃 2009年4月 －

TIBCO Spotfire Enterprise Player 〃 〃 ユーザーが洞察力や発見のヒントとなる既知の場所へアクセスす
ると同時に、同じユーザーが自由にデータを検索して、オンデマン
ドで質問事項を探すことが可能。オフラインでも作業できるため、出
先でも簡単に分析を行うことが可能

〃 〃 〃 －

TIBCO Spotfire Enterprise Player 〃 〃 組織は簡単に対話型の分析アプリケーションおよびワークフローを
展開できます。これにより、全社的にビジネスの専門家や意思決定
者が洞察力を得ることが可能

〃 〃 〃 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Derwent Innovations Index トムソン・ロイ
ター

米トムソン・ロイ
ター

特許情報データベースのDerwent World Patents Index と引用特許
情報データベースのDerwent Patents Citation Indexを、引用間リン
クの技術で統合したWebベースの特許情報データベース製品

WEB環境があれば利用可 個別見積 2003年6月 －

Web of Science 〃 〃 高品質な約12,000(2012年05月現在）の学術雑誌、および約30,000
タイトル（2012年05月現在）の専門書からの書誌情報を提供する学
術文献引用データベース。文献の被引用回数・引用文献をたどり、
研究の発展や経過の調査が可能。検索結果のメールによるアラー
ト機能、雑誌のフルテキストや外部のデータベースへのリンク機能
も有している。◆Index Chemicus （新規化合物検索）-化学構造
式、立体化学、生物活性情報の検索。1993年から現在までの約
230万件の新規有機化合物へのアクセスを提供。◆Current 
Chemical Reactions（新規反応検索）-反応構造および条件の検
索。1986年以降に発見された1,000,,000以上の化学反応が収録さ
れ、毎月3,000件の反応が新たに収録。◆2008年には、地域ジャー
ナル1,200誌を追加し、地域の需要に即したよりきめ細かい検索が
可能に。120,000余の会議情報・論文情報もWeb of Science上に統
合された ◆EndNote Web(文献管理ツール）、ResearcherID（研究
者のセルフプロモーションサイト）を無料提供

WEB環境があれば利用可。
検索ソフトは無償提供(イン
ターネット)

〃 1997年 －



InCites 〃 〃 引用文献に基づく研究評価ツール。３つのモジュールから成る。
Research Performance Profiles™ (RPP) は、Web of Scienc(R)より、
特定の大学・研究機関、テーマごとに所属著者の論文書誌データ
をまとめた、完全カスタマイズのデータ。抽出されたレコードには、
詳細な書誌データとともに、被引用数とその時系列変化、被引用
期待値、分野内でのパーセンタイル順位など、研究のインパクトを
公平かつ客観的に分析するための相対指標が付与される。 Global 
Comparisons™ (GC) は、世界の約2,500の主要大学・研究機関にお
ける学術論文の出版数や被引用数などの研究パフォーマンスをま
とめることができる、統計データ。トムソン・ロイターにより収録、索
引づけされたピア・レビュー（レフェリーによる査読）付き学術雑誌
への掲載論文数や被引用数が含まれ、ある分野における、ある大
学・研究機関の研究力がわかる。Institutional Profiles™ (IP) は、世
界47カ国、500機関近い主要研究所・大学を網羅し、教員数、学生
数、学術的な評判、資金、論文・引用データなど、研究機関にとっ
て重要な指標を収集、調査、集計、標準化して収録した統計デー
タ。各機関の詳細かつ包括的なデータをニーズに応じてカスタマイ
ズ化して抽出することができる

〃 〃 2009年- －

Thomson Reuters Research In 
View

〃 〃 論文や引用をはじめとするトムソン・ロイターの専門データや、人
事・研究ヒストリーなどの学内情報、さらに特許などオープンソース
の情報など、多種多様な学術ソースや異なる書式のデータを標準
化し、それらを１つのプラットフォーム上で提供するカスタムソリュー
ション

WEB環境があれば利用可 〃 2012年 －

Book Citation Index 〃 〃 Web of Scienceの追加データセットとして提供される、世界唯一の
専門書情報および引用データ

〃 〃 2011年 －

Data Citation Index 〃 〃 統計データ、遺伝子情報など、学術論文が引用対象としているも
ののうち、論文以外の様々なグローバルデータリポジトリの検索を
可能にするツール

〃 〃 2012年 －

Thomson Innovation 〃 〃 研究開発活動の調査と分析のための新しいスタンダード。特許情
報、学術文献、ビジネス情報、分析ツールなどの異なる情報・機能
がワンストップで利用できる。研究開発活動に伴う様々な調査プロ
セスで、業務の効率化と、高付加価値な情報へのアクセスを実現

〃 〃 2008年 －

Thomson Reuters Integrity 〃 〃 医薬品開発についてのポータルサイト。化合物を中心に、特許、文
献、関連データなどの関連情報を簡単に利用可能

〃 〃 － －

Biomarkers Module 〃 〃 主要な治療分野で活発に研究され、使用されているバイオマー
カーを収載したバイオマーカーに特化したデータベース

〃 〃 2008年 －

Thomson Reuters Pharma 〃 〃 製薬・バイオ業界のための統合情報サービス。医薬品・特許・学術
文献＆ニュース・企業・ドラッグターゲット・化学・核酸＆アミノ酸配
列などのコンテンツを統合し、業界のあらゆる職種の方が必要とす
る情報を一元的に提供する

〃 〃 2005年 －

Thomson Reuters Partnering 〃 〃 医薬品開発のあらゆるステージをサポートするデータベース。研究
ターゲットの決定から申請および上市まで、医薬品開発におけるあ
らゆるステージで必要な情報を収録している。データは、毎日アッ
プデードされており、医薬品情報のモニタリングが可能

〃 〃 2004年 －

Thomson Reuters Forecast 〃 〃 パイプライン上の医薬品と上市済みの医薬品に関して大多数のア
ナリストが支持する予測と、100 以上の適応症に対する医薬品に
ついての患者ベースの収益モデル（ダウンロード可能）を提供する

〃 〃 2010年 －

IDRAC 〃 〃 世界各国の薬事規制情報データベース。めまぐるしく変わる世界
各国の規制要件について、常に最新情報を把握することが可能

〃 〃 2005年 －



Newport Premium （for Generics） 〃 〃 ジェネリック医薬品企業、OTC メーカー、API メーカーの厳しい専
門家向けに特別に作成されたこの製品は、低分子とそれに続く生
物学的製剤の両方について、新たな製品開発と、競争前のライセ
ンシング機会を識別、評価する上で役立つ

〃 〃 2005年 －

Newport Premium （for 
Innovators）

〃 〃 創薬メーカー、バイオテクノロジー企業、ニッチブランド製薬企業の
厳しい専門家向けに特別に開発されたこのシステムを活用すると、
自社の販売に影響を及ぼす可能性があるジェネリック競合他社の
動向を早期に察知し、自社の強みを生かすライセンス契約や、自
社の生産力の制限を解放するアウトソーシング機会を確実に捉え
ることができる

〃 〃 2005年 －

Thomson Reuters KOLexperts 〃 〃 主要なオピニオンリーダー、科学専門家、製品推進者、治験責任
医師の業績を客観的に特定・確認・理解するための最先端のシス
テム

〃 〃 2008年 －

Pipeline Data Integrator(PDI) 〃 〃 Pipeline Data Integrator を使用すると、複数のパイプラインデータ
ベースに対する検索を1回で実行することができる。検索結果は、
異なるパイプラインデータベースから得たすべてのデータを整理統
合したうえで表示される

〃 〃 2008年 －

GENESEQ 〃 〃 世界 41 特許発行機関が発行する特許情報から、核酸・アミノ酸に
関する配列情報を包括的に収録したデータベース

〃 〃 － －

CMR Factbook 〃 〃 製薬 R&D の膨大な統計情報を提供する、業界指標の権威ある情
報源

〃 〃 － －

Custom Information Service(CIS) 〃 〃 ご希望に合わせてカスタマイズした情報を製薬会社やバイオテクノ
ロジー企業に提供するサービス。お客様から指定された検索語と
プロファイルを使用して、弊社の専門スタッフが複数の情報源から
専門記事を探し出し、集めた情報から索引と抄録を作成する

〃 〃 － －

SAEGIS 〃 〃 世界200の国/地域/機関の商標情報と、70カ国以上の医薬品利用
状況（Pharma In-Use）を搭載したデータベース。商標、医薬品名と
ドメイン名を同時に検索可能

〃 検索数に応じた従量課金 2000年 －

Thomson Reuters Cortellis for 
Competitive Intelligence

〃 〃 医薬品研究開発における競争環境全体を把握するために必要な
全てのデータを収録した最新のデータベースサービス

〃 個別見積 2012年 －

Thomson Reuters Cortellis for 
Regulatory Intelligence

〃 〃 世界各国の薬事規制情報データベース。めまぐるしく変わる世界
各国の規制要件について、常に最新情報を把握することが可能

〃 〃 2012年 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

EasyDiagram TSテクノロジー TSテクノロジー 計算結果・反応解析データのまとめ・ダイアグラム作成が「簡単に」
「素早く」できる。論文用のダイアグラム作成が楽にできる。社内報
告書を素早く作成できる。単位変換機能を備え、単位変換を間違
いなくスムーズにできる。Gaussian等の計算結果から、エネルギー
値を自動抽出する機能も備えている。詳しくは⇒　
http://www.tstcl.jp/products/easydiagram/

Microsoft Office 2003以上
(Windows版、MacOS版)

アカデミック: 24,800円　コーポ
レート: 49,800円、アカデミック(サ
イト): 99,200円　コーポレート(サ
イト): 199,200円 (税込)

2012年 学術機
関、化学
会社等

CloudSynthe 〃 TSテクノロ
ジー、山口大
学・堀研究室

科学技術計算ソフト(Gaussian/GAMESS/MOPAC)に対応したクラ
ウド型ジョブ管理スケジューラ。計算サイズに応じたスケジューリン
グ機能、ユーザフレンドリなGUI、計算サーバ管理機能を搭載。計
算サーバへのインストールは不要で、システム管理が容易。計算
資源がフル活用できる

サーバ：Linux、クライアント：
Windows, Linux, MacOSX

標準構成: 120万円(税込)　1ジョ
ブノード:5万円～

2011年 〃

PowerMC 3.0 〃 〃 量子化学計算を用いたモンテカルロシミュレーションソフト。
QM/MC法、QM/MC/FEP法を実装。化学反応の溶媒中における自
由エネルギー挙動が計算できる

Linux サイトライセンスのみ。コーポ
レート: 790万円(税込)、290万円
(税込)

2011年 〃

理論分析クイックオーダーシステ
ム

〃 TSテクノロジー 化学物質の物性や反応性などの様々な理論値を、物質1個単位か
ら素早く分析委託できるサービス。機器分析などのデータと組み合
わせ、ハイスループットスクリーニング等にご利用いただける。ご注
文は⇒　http://www.tstcl.jp/Q/

- 3,000円/1物質～ 2012年 〃



受託研究サービス 〃 〃 計算化学に関わる各種受託研究を承ります。40以上の受託実績。
反応解析、物性推算、触媒開発、分子設計等、テーマ単位、FTE等
で柔軟に対応

- お問い合わせ下さい 2009年
50以上、
化学・製
薬・国内研
究機関等
(2012年3
月)

Log2Crd 〃 〃 Gaussianの出力アーカイブ(log)を、入力ファイル形式に変換するソ
フトウェア。Webから簡単操作。インストール不要

ブラウザ上で実行可能。
WindowsXP/Vista, 
UNIX(Linux, Solaris), 
J2SDK5.0以上必要

無償 2010年 －

TS Search 〃 山口大学・堀研
究室

化学反応の遷移状態探索に特化した、MOPAC, Gaussian, 
GAMESS用の計算インターフェイス。Minimum energy path法、
Saddle法、等高線図法、置換基法等による遷移状態探索が可能

WindowsXP/Vista, 
UNIX(Linux, Solaris), 
J2SDK5.0以上必要

無償 － －

TS Search Professional 〃 〃 TS Searchの高機能版。複数の反応を同時に解析することが可
能。遠隔の計算機を透過的に使用できる機能あり

〃 お問い合わせ下さい － －

Gauss Telecom 〃 〃 遠隔の計算機上でGaussianジョブを実行する簡単ソフトウェア 〃 無償 2009年 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Dictionary of Natural Products on 
DVD-ROM

ユサコ CRC Press 天然物質約15万件を収録する天然物辞典。テキスト検索・化学構
造検索および相互のリンク検索が可能

Windows 詳細問い合わせ － －

The Combined Chemical 
Dictionary on DVD-ROM

〃 〃 Dictionary of Organic Compounds、Dictionary of Inorganic and 
Organometallic Compounds、Dictionary of Natural Products、
Dictionary of Drugs、Dictionary of Carbohydrates の 5 辞書中の
全エントリー、50万件以上の化合物を収録。テキスト・構造の両方
から検索可能。6ヵ月毎に更新

〃 〃 － －

CHEMnetBASE    (Web Version) 〃 〃 The Combined Chemical Dictionary, The Handbook of Chemistry & 
Physics, Polymers-A Property Database　をインターネット経由で
提供する Web 版の新製品。テキスト・構造検索機能あり。検索結
果のテーブル表示、化学構造式へのリンク機能等あり

Windows, Mac 〃 － －

CHMISTRYnetBASE 〃 〃 Handbook of Chemistry and Physicsを始め、同社の出版する化学
系辞書類、書籍 900タイトル以上を提供する電子書籍サービス。新
たなタイトルも続々追加される

〃 〃 － －

ChemicalENGINEERINGnetBASE 〃 〃 CHMISTRYnetBASEの内、化学プロセス工学、取扱い安全性など
に関するタイトルを集めたサブセット。バイオプロセスに関するタイ
トルも収録

〃 〃 － －

POLYMERSnetBASE 〃 〃 ポリマー辞典"Polymers:A Property Database"を始めポリマー関連
書籍を集めたCHMISTRYnetBASEのサブセット

〃 〃 － －

CLEANＴＥＣnetBASE 〃 〃 エコロジカルで対費用効果の高い、クリーンで新規性の高い技術、
ビジネスに関するタイトルを集めた電子書籍。230 タイトル以上収
録

〃 〃 － －

EnvironmentalENGINEERINGnetB
ASE

〃 〃 環境工学に関連する書籍を集めた電子書籍。160タイトル以上収
録

〃 〃 － －

Index Chemicus Database for ISIS 〃 米Thomson 
Reuters

新規化合物の速報／索引誌で世界の主要な約110誌の有機化学
専門雑誌をカバー。1993年より収録され、部分構造検索ができる

Open VMS or UNIX 〃 － －

Current Chemical Reactions 
(CCR)

〃 〃 世界の有機化学専門誌に発表される新規合成反応の抄録誌で、
約350誌の有機化学および製薬学の学術誌より採録

〃 〃 － －

Current Contents Connect / 
Physical, Chemical & Earth 
Sciences

〃 〃 重要学術雑誌の目次速報誌。著者抄録が付加されているので、い
ち早く学術誌に掲載される論文の内容を正確に把握可。毎日更新

Windows、Mac 詳細問い合わせ － －



Web of Science 〃 〃 1945年からの8,500以上の重要学術雑誌から書誌情報を収録して
いる文献のデータベース。引用文献情報も搭載しているため、文献
の引用回数を調べたり、引用文献をたどって研究の発展や経過を
調べたりすることが可能。検索結果のメールによるアラーティング、
雑誌のフルテキストや外部のデータベースへのリンクの機能もあ
る。最新版のWeb of Science v6で、Current Chemical Reactions
（反応データベース）とIndex Chemicus （化合物データベース）が含
まれ、構造式の検索と表示が可能になった（要契約）

〃 〃 － －

Thomson Reuters Drug News (旧 
DailyDrugNews.com)

〃 〃 医薬品開発のニュース速報サービス、企業発表、特許情報、学会
発表など幅広い情報源からニュースを採択。Internet版にてリリー
ス

Windows、Mac 〃 － －

Integrity 〃 〃 医薬品開発についてのポータルサイト、過去から最新まで16万以
上の化合物を収録。化合物を中心に、特許、文献、関連データなど
の関連情報を簡単に利用可能。データは毎日更新

〃 〃 － －

Pharmaceutical Substances 〃 独Thieme 
Chemistry

1957年以降から現在までに市場に出た医薬品の有効薬剤成分 
(API: Active Pharmaceutical Ingredients) のみを網羅した化学物質
データベース。年2回更新

Windows 〃 － －

Science of Synthesis 〃 〃 650名以上の化学合成方研究者が最適な合成方法を精査し、それ
らを収録した合成反応データベース。化学構造式からの検索も可
能。叢書”Science of Synthesis”,”Houben–Weyl”も初版から収録。
化学構造式からも検索可能

〃 〃 － －

EndNote X6 〃 米Thomson 
Reuters

インターネット上での文献検索によって得られたデータを取り込ん
でデータベースを作成し、さらに論文原稿の文中引用文献と参考
文献リストを自動的に作成することが可能

Windows XP、Vista、
Windows 7、8、Ｍａｃ OS X 
10.6 ～ 10.8

5万2,290円（新規、税込）、2万
790円 (アップグレード、税込)、  
複数購入割引あり

－ －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Spartan'10 for 
Windows/Macintosh Parallel 
Edition

米ウェイブファン
クション　日本支
店

米ウェイブファン
クション

マルチコア対応版。64bitアーキテクチャに対応（Windows版のみ）。
MM/Hartree-Fock/Semi-Empirical（PM6導入）/DFT/MPによる平
衡/遷移構造最適化、配座解析、エネルギープロファイル計算。分
子軌道/電子密度/スピン密度/静電ポテンシャル/局所イオン化ポ
テンシャル（マップ）/ハイドライドポテンシャル（マップ）の作成と表
示。溶媒中における構造最適化（HF/DFT)、励起状態計算（RI-
CIS/TDDFT）、類似性解析。IR、ラマン、NMR、UV/Visスペクトル計

算。1D（1H/13C/DEPT）、2D（COSY/NOESY/HSQC/HMBC）NMRの
描画。データマイニング（統計解析とグラフ化）。最適化済み低分子
データベース（SMD）とスペクトルデータベース（SSPD）のサンプル
セット（約5,000件）をバンドル。各種データベース検索機能
（SMD/SRD/SIRD/SSPD/PDB/CSD）。
Smiles/CIF/ChemDraw/PDB/JCAMP他ファイル形式に対応

Windows版： Windows 
XP/XP 64/Vista/7(32/64bit)　
Macintosh版： OS X 
10.5/10.6、IntelMac限定

パッケージ定価： 66万6千円、大
学： 21万円。詳細要お問い合わ
せ

2011年1月 －

Spartan'10 for 
Windows/Macintosh Serial Edition

〃 〃 Spartan'10 for Windows/Macintosh Parallel Edition と同じ機能。並
列処理非対応版

〃 パッケージ定価： 55万8千円、大
学： 17万4千円。詳細要お問い合
わせ

2011年1月 －

Spartan'10 for Linux 〃 〃 Spartan'10 for Windows/Macintosh Parallel Edition と同じ機能。ク
ラスター機などにも対応

Linux Kernel 2.6以上 要お問い合わせ 2011年2月 －

Spartan Spectra and Properties 
Database (SSPD)

〃 〃 分子量500amuまでの低分子約75,000件について、IR、NMRスペク
トルデータ（計算）を有し、QSARで使用する各種プロパティを内包。
Spartanにはサンプルセット（約5,000件）が収められていて、完全版
は別にライセンスが必要

- 定価： 27万円、大学： 9万円 2011年1月 －



Spartan Molecular Database 
(SMD)

〃 〃 約15万件の分子について、最大10通りの手法で予め構造最適化し
た低分子データベース。内、3万分子についてIRスペクトルデータを
有し、分光器から得られたスペクトルを検索できる。約30万件の分
子については、MMFFにより予め配座ライブラリを発生済みで、類
似性解析に使用可能。Spartanにはサンプルセット（約5,000件）が
収められていて、完全版は別にライセンスが必要。バージョンアッ
プ権に付属

- 定価： 12万円、大学： 3万円 2011年1月 －

Spartan'10 バージョンアップ権 （1
年間/3年間）

〃 〃 有効期間内の全ての更新版を入手できる権利。その他、SMD完全
版の入手、ライセンスデバイス破損時の無料交換（紛失は担保い
たしません）、有償ワークショップへの優待などの特典あり

- 3年間) 定価： 21万6千円、大学： 
7万2千円、1年間） 定価： 9万
円、大学： 3万円

2011年1月 －

Spartan Student Edition 〃 〃 学生実習向け分子モデリングソフトウェア。取り扱える分子サイズ
は制限されるが、MM、PM3、HF/3-21G、6-31G* B3LYP 6-31G*に
よって平衡/遷移構造最適化、反応座標解析、振動解析が可能。
電子密度/分子軌道/IR振動などを可視化して、基本的な分子モデ
リング環境を提供。有機化学をより直感的に学習できる

Windows版： Windows 
XP/Vista/7　Macintosh版： 
MacOS X 10.4.6以上

大学/短大： 7万2千円、高専/高
校： 3万円、学生個人： 1万2千
円。教育機関にのみ販売。ボ
リュームディスカウントあり

2003年10月
V.1、2009年
7月V.4

－

Spartan Student Edition 1年ライ
センス （分子モデリング教育キット
「学生用」）

〃 〃 Spartan Student Edition を1年間使用できるライセンス。マニュアル
の他に「分子モデリング演習 初歩の初歩（挿絵を多用した操作説
明書）」が付いている

〃 1回インストール権（アクセスコー
ド）。教育機関にのみ販売。定
価： 6千円

2006年10月 －

SpartanModel による有機化学演
習

〃 〃 分子模型ソフトウェアが付いた有機化学演習問題集。従来のプラ
スチック製の分子模型の代わりに、デスクトップ上で分子模型を構
築し、バンドルされているデータベース（簡易SMD)から、エネル
ギー/電荷/双極子モーメント/IRチャートの参照、または電子密度/
分子軌道/IR振動などのグラフィックスやアニメーションを参照しな
がら学習できる。分子の画像は印刷できるが、ファイルの書き出し
（保存）はできない。問題集には約200問の例題が用意されている

〃 1回インストール権（アクセスコー
ド）。定価： 5千円

2005年6月 －

Odyssey Instructor's Edition 〃 〃 MDシミュレーションによる一般化学の発見型学習システム。作業
画面と問題文（テキスト）が一体化しているGUIは、インタラクティブ
に学習を進めることができる。作業/テキスト画面上には各種プロ
パティの値を入力したり、ヒストグラムなどの作成も可能。また、オ
リジナルケース（分子）の構築も可能。トピックス毎に設問が用意さ
れていて（印刷可）、授業をトータルサポートする。日本語と英語の
両コンテンツをボタンで切り替えられ、化学英語や留学生にも有
用。講師用である Instructor's Edition には設問の解答や解説など
が付いている

〃 大学/短大： 4万8千円、高専/高
校： 3万6千円。教育機関にのみ
販売。ボリュームディスカウントあ
り

2004年7月 －

Odyssey Instructor's Edition 1年
ライセンス

〃 〃 Odyssey Instructor's Edition を1年間使用できるライセンス 〃 1回インストール権（アクセスコー
ド）。教育機関にのみ販売。定
価： 7千円

2007年11月 －

Odyssey  Student Edition 〃 〃 Odyssey Instructor's Edition から、設問の解答や解説を省略した
学生バージョン

〃 大学/短大： 4万円、高専/高校： 
2万円、学生個人： 1万2千円。教
育機関にのみ販売。ボリューム
ディスカウントあり

2004年7月 －

iSpartan Apple Store 〃 iPad, iPhoneで分子構造をスケッチし3次元モデルに変換、配座解
析を行うほか、iSpartan Sererを使用してデータベース検索やその
結果の表示を行うクライアント。付属のデータベース（SSPDのサブ
セット）には5700件の分子構造、IR、NMRスペクトルチャートを内
蔵、表示ができる

iPad、ｉPhone、iPod touch 1700円（マルチコピーディスカウ
ントあり）詳しくはApple　Storeに
て

2012年7月 －

iSpartan Server 米ウェイブファン
クション　日本支
店

〃 iSpartanの計算サーバープログラム iSpartanのジョブ投入を受け、
DFT　EDF2による計算を実行

Windows版： Windows 
XP/Vista/7　Macintosh版： 
MacOS X 10.4.6以上

パーソナルライセンス　デバイス2
個まで　　教育機関5万円

2013年2月 －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特長 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績



＜統合型分子設計モデリングシス
テム【SYBYL】＞

ワールドフュー
ジョン

米トライポス

SYBYL-X Suite 〃 〃 SYBYL でのほぼ全てのモジュールが利用可能なライセンスで、含
まれないライセンスもアラカルトとして追加可能

Linux(RHEL5, 6：32Bit 64 Bit
版)、WindowsXP,Windows7 
(32bit 64bit) Mac(OS10.7)

お問い合わせください － －

SYBYL/Base 〃 〃 グラフィックス、分子動力学、エネルギー計算、QCPEとのインター
フェース、モレキュラースプレッドシートが含まれるSYBYLの基本モ
ジュール

Linux(RHEL5, 6：32Bit 64 Bit
版)、WindowsXP,Windows7 
(32bit 64bit) Mac(OS10.7)

〃 － －

QSAR/CoMFA 〃 〃 構造活性相関、3次元構造活性相関CoMFA、クラスター解析 〃 〃 － －

Advanced CoMFA 〃 〃 CoMFAのパワーアップモジュール 〃 〃 － －

DISCOtech 〃 〃 ファーマコフォア探索プログラム 〃 〃 － －

Advanced Computation 〃 〃 立体配座解析、ディスタンスマッピング、レセプターマッピング 〃 〃 － －

Biopolymer 〃 〃 タンパク質・DNAなどの分子構築やアミノ酸辞書を搭載した生体高
分子用モジュール。また、Genetic Algorithmを用いて、リガンド及び
タンパク質の側鎖を動的に考慮したFlexible Ligand Dockingも実施
可能

〃 〃 － －

CONCORD 〃 〃 低分子化合物の２次元構造を高速に3次元構造に変換するモ
ジュール

〃 〃 － －

MOLCAD 〃 〃 3次元分子表面特性可視化プログラム 〃 〃 － －

Legion/CombiLibMaker 〃 〃 ヴァーチャルなコンビナトリアルライブラリー作成プログラム 〃 〃 － －

Selector 〃 〃 ダイバーシティー評価・フィルタリング用プログラム(記述子の相対
距離評価法)

〃 〃 － －

Diverse Solutions 〃 〃 BCUT記述子によるダイバーシティー評価、フォーカスト・ライブラ
リーデザインモジュール

〃 〃 － －

UNITY 〃 〃 分子データベース検索システム。2次元、3次元での検索以外に、
分子の柔軟性を考慮した3次元フレキシブルサーチが実施可能

〃 〃 － －

ClogP/CMR 〃 〃 ClogP計算モジュール 〃 〃 － －

CScore 〃 〃 たん白質／リガンド複合体の結合エネルギーを4つのスコアで計算
（ G-Score、D-Score、PMF-Score、Chem_Score）し、コンセンサス
スコアで評価

〃 〃 － －

Distill 〃 〃 分子の最大共通部分構造を用いたクラスター化、構造上の特徴を
可視化しながら解析するモジュール

〃 〃 － －

RACHEL 〃 〃 Structure-based Lead Optimization Toolで、タンパク質の活性サイ
トの情報から、SBDDでコンビナトリアル構造を自動で最適化させる
モジュール

〃 〃 － －

Tuplets 〃 〃 活性化合物における複数のファーマコフォア間の距離をFingerprint
化し、活性のHypothesisを作成します。このHypothesisを基に、
データベース検索から活性候補構造を選択し、コンビナトリアルラ
イブラリーの適否を判断するモジュール

〃 〃 － －

StereoPlex 〃 〃 分子データベース構築において、各分子の立体異性体
(Stereoisomer)を自動生成するモジュール

〃 〃 － －

GALAHAD 〃 〃 Tupletsの技術とパレット・フィットネス関数を組み合わせた遺伝的
アルゴリズムを用いて、分子の重ね合わせとPharmacophoreモデ
ルを構築するモジュール

〃 〃 － －

Surflex-Dock 〃 〃 3種類のプローブ原子で構成される”Protomol”を活性部位と見立
てて、低分子の重ね合わせを行うユニークな手法を採用したドッキ
ングモジュール

〃 〃 － －



Surflex-Sim 〃 〃 分子表面形状の類似性と分子形状から考えられる受容体の「サイ
トポイント」を考慮して重ね合わせパターンを探索するモジュール

〃 〃 － －

Advanced Protein Modeling 〃 〃 予めファミリー・プロファイル化したHOMSTRADデータベースを使用
して、Query配列と相同性の高い構造の抽出・アライメントを行う相
同性検索ツール(FUGUE)とその結果を利用して、SCR・ギャップ・
ループ構造を構築するホモロジーモデリングツール
(ORCHESTRAR)を組み合わせたパッケージ製品。精度の良いモデ
ル構造の構築が可能

〃 〃 － －

Topomer Search 〃 〃 TRIPOS社独自のテクノロジーであるChemSpaceのエンジンを用い
て、形状とファーマコフォアの類似性から、Lead Hoppingを実現。高
速な検索エンジンを搭載

〃 〃 － －

Topomer CoMFA 〃 〃 TRIPOS社独自のテクノロジーを用いて、CoMFA解析を利用した高
速なLead Optimizationが実現。Topomerのアラインメントルールに
より、CoMFAに必要であったアラインメントを自動化。更に、得られ
た活性予測式から、高活性化合物を検索・予測が可能

〃 〃 － －

VolSurf Plus 〃 〃 Vorsurfの機能拡張版。より精度の高いモデル構築をサポートする
ための様々な機能が追加。構造解析用、スクリーニング用、モデル
作成用と機能毎に適したGUIを用意

〃 〃 2009年12月 －

Predict FX 〃 〃 Target/Activity パネルから構造を検索条件として活性予測を行う
Tool

〃 2012年1月 －

＜デスクトップ製品＞

Benchware 3D Exploler 〃 米トライポス 分子設計研究者とメディシナルケミスト間の情報共有ツール。従来
の分子Viewer機能に加え、分子エディターやVBAを利用したアプリ
ケーションの実行が可能。また、PowerPoint上で立体構造の操作
が可能なので、研究者間で構造情報を共有する事が更に簡潔
に！

Windows 〃 － －

Muse 〃 〃 既存化合物を基に新規化合物/Scaffoldを設計支援するためのde 
novoデザインツール。搭載された形状・Pharmacophoreに基づくス
コア関数だけでなく、外部スコア関数と連携した解析も可能

Windows / Linux 〃 2009年8月 －

＜システムバイオロジー・ゲノミクス製品＞

LSKB Bio-Knowledge　(LSKB : 
Life Science Knowledge Bank)

ワールドフュー
ジョン

ワールドフュー
ジョン

【ナレッジデータベース】遺伝子名やシンボル、キーワードなど、遺
伝子に関する情報をデータベース化、関連するタンパク質、疾患、
化合物、組織との関連性をまとめたデータベース。化合物は約１２
０万のシノニム用語搭載

Linux or WindowsXP Pro. 
Windows7 / Oracle または、
Ｗｅｂアクセスによる利用 (お
問い合わせください)

お問い合わせください － －

LSKB Chem-Knowledge 〃 〃 【化合物検索】化合物構造から文献情報・類似市販化合物などを
取得するためのLSKB用アドオンモジュール。PubChem, Drugbank 
などを収録。化合物の類似性評価にFingerprintによるTanimoto 
IndexとSYBYLモジュールであるTopomerSearchが利用可能

同上 　：クライアントに
Benchware 3D Explorer

〃 － －

BioElephant 〃 ワールドフュー
ジョン、三菱ス
ペースソフトウエ
ア共同開発

【総合解析ポータルシステム】社内データと公共データの連携をス
ムーズに行うと同時に、社内実験データ、配列データと公共データ
との連携も行います。柔軟性の高いソフトウェアモジュールで構成
変更、お客様の要望に応じてフレキシビリティにシステムの構成
や、モジュールの追加可能

Ｌｉｎｕｘ 〃 － －

NEXUS copy number 〃 米バイオディス
カバリー社

【CNV解析】CGHおよびSNPアレイのデータから染色体上のコピー
数異常領域を独自のアルゴリズムに基づき迅速に検出するソフト
ウェア。アレイデータのゲノム上へのマッピングと可視化、統計処
理によるコピー数変化領域の検出と領域に存在する遺伝子の機能
解析までを1つのソフトで実行できる。発現マイクロアレイの結果を
取り込むことで遺伝子の発現変動情報とコピー数変化領域を統合
した解析が可能

WindowsXP / Mac 〃 － －



Genomics Workbench 〃 丁 CLCBio社 デスクトップ版ソフトウエア。 酵母　程度までのデータ量のアッセン
ブル、マッピングに対応。 少量のデータ解析や、ビューワーとして
の利用に最適

Windows/Mac/Linux 〃 － －

Genomics Server 〃 〃 大量のデータ処理、複数のプロジェクト、データの共有化を行う場
合に最適化されているサーバー型ソフトウエア。 Genomics 
Workbenchから操作可能。 さらに、Ｄｅｖｅｌｏｐｅｒキットにより作成し
た個別インターフェースやコマンドスクリプトなどの組み込みも可能
となっている

〃 〃 － －

Assembly Cell 〃 〃 De novo アッセンブルやマッピングおよびＤＩＰディテクションをコマ
ンドで処理したい方に最適のコマンドラインパッケージ。 ルーチン
で行うデータ処理や、様々なパラメータで解析および分析を行いた
い場合に最適

〃 〃 － －

Bioinformatics Cell 〃 〃 Blast、およびＣｌｕｓｔａｌＷの高速処理が可能となるツール。次世代
シーケンス解析においても有効

〃 〃 － －

MLST モジュール 〃 〃 バクテリア、酵母などについてDNA配列に基づいた細菌の株タイピ
ング。 MLST（Multi Locus Sequencing Typing）解析を行うプラグイ
ンモジュールである。 Housekeeping gene等の遺伝子セットが既に
用意されており、アセンブルや配列のト リミングなどの従来手作業
だった各ステップが自動化されている。 簡便かつ短時間での細菌
の株タイピングが可能となる

〃 〃 － －

FreezerPro 〃 米RURO Inc. フリーザ内の凍結サンプルの管理を行うウエブアプリケーション。
仮想フリーザを設定でき直感的に操作でき、モバイルデバイスにも
対応しているので離れた場所から操作可能

Windows/Mac/Linux お問い合わせください － －

商品名 国内販売会社 開発会社 機能・特徴 動作環境 ソフト価格 出荷年月 販売実績

Winmostar　一般用 クロスアビリティ クロスアビリティ 分子のモデリングから分子軌道計算、計算結果の表示までを
Windows上で実現する。GAUSSIAN、MOPAC、GAMESS/Firefly、
Gromacs、Amberへの入出力インタフェース。MOPAC6とCNDO/S
を内臓。構造最適化、原子電荷、双極子モーメント、エネルギー順
位、分子軌道、分子体積・表面積などの計算や紫外・可視吸収、赤
外吸収、NMRなどのスペクトルシミュレーション　
http://winmostar.com/

WindowsXP/Vista/7 以下URLのカタログご参照くださ
い。http://x-ability.jp/xasci.html 
、
http://winmostar.com/jp/purcha
se_jp.html

2008年3月
（テンキュー
ブ研究所か
ら2012年10
月引き継ぎ）

多数の材
料・化学・
製薬メー
カー

XA-SSE/AVX-QM 〃 〃 汎用CPUでSSEで汎用量子化学計算ソフトウェア（GAMESSなど）を
加速するソルバ／Intel SandyBridge CPUなどの汎用CPUでAVXで
汎用量子化学計算ソフトウェア（GAMESSなど）を加速するソルバ

Windows, 
Macintosh, Linux

〃 2010年10月 国内外の
複数の製
薬メーカー

XA-CUDA-QM 〃 〃 NVIDIA GPUを用いて汎用量子化学計算ソフトウェア（GAMESSな
ど）を加速するソルバ

〃 〃 2010年10月 国内外の
複数の製
薬メーカー

XA-PIO 〃 〃 Gaussian/GAMESSの出力ファイルを用いて二分子間の相互作用
軌道可視化

〃 〃 2010年10月 国内外の
複数の製
薬メーカー


