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【本製品サービスに関するお問合せ先】
お問い合わせフォーム
https://www.digzyme.com/contact
「解析サービスのお⾒積り・お問い合わせ」をご選択ください

主な特徴

酵素研究開発向けプラットフォーム

反応例：アルデヒド・ケトン還元

digzymeによる酵素インフォマティクスサービス⽣合成経路探索

• 局所構造のみに着⽬した反応ルールを⽤いることで、多数の候補反応を網羅
• 反応性を期待しない構造を保護することで、無意味な反応を除き、探索を効率化
• 既知反応に対する類似度を計算することで、実現可能性の⾼い⽣合成経路を選抜
• 最短経路⻑に対する経路⻑の上限⽐率を指定することで、迂回経路探索にも対応
• 順⽅向探索を⽤いることで、材料化合物から⽣合成可能な化合物群の列挙に対応

“⽣合成経路探索”では、⽬的化合物をバイオ⽣産するための⽣合成経路を探索します。経路に含まれる未知の酵素反応については、データベース中の 既知の酵素反応との類似度を計算し、実現可能性の⾼い⽣合成経路を選抜します。
化合物の局所構造に着⽬した反応ルールにより未知の酵素反応に対応
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反応類似度 

化合物 反応ルール 
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最良経路と⽐較して経路上の各反応の類似度の総和が許容範囲*にある経路を迂回経路として抽出可能
* 許容範囲はユーザーが⾃由に設定可能

最良経路迂回経路除外経路

補酵素Aを保護しながら反応ルールを適⽤

× C=O → C-OH× × ○

反応ルール適⽤

・積極的な未知反応創出に適している化合物の局所構造に着⽬した反応ルールを開発
・反応性を期待しない構造を保護することで無意味な反応を除外し、探索を効率化

創出された未知反応について、データベース上の既知反応との類似度を算出 ネットワーク拡張後、類似度の⾼い反応をなるべく多く含む経路を抽出


