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1. ログイン
ユーザ名およびパスワードを入力する。新規ユーザの作成はシステム管理者に依頼すること。

ログインが完了し、トップページに遷移する。
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2. PPI Library Search

2.1. Compound Search
サイドメニューの PPI LIBRARY SEARCH > Compound Search またはトップページの PPI Library Compound Search か

らアクセスする。

2.1.1. 検索条件の指定

構造式

SMILES/SMARTS タブを選択することで構造式の入力フォームを表示する。
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構造式の形式( SMILES もしくは SMARTS )を選択し、構造式を入力する。

構造図

Chemical Draw タブを選択することで構造図の入力フォームを表示する。
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マウスクリック等の操作により、化合物の構造を描画する。

SMILES の読み込み等、 Chemical Draw で利用可能な機能については JSME Help and Basic Instructions を参照す

ること。
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キーワード

Keyword タブを選択することで特定のプロパティに対する検索キーワードの入力フォームを表示する。

検索対象のプロパティ（ PPI Type など）を指定し、キーワードを選択もしくは入力する。
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検索方法

構造式または構造図の検索方法は Query Type から選択する。

• Substructure Query : 部分一致検索

• Similarity Query ： 類似性検索

類似性検索の場合、類似度の閾値( Similarity Threshold )を選択する。
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数値項目の検索範囲

数値項目の詳細な絞り込みを行う場合は Advanced Search で値の範囲を指定する。

Contains NA にチェックを入れることで当該プロパティが設定されていない化合物も検索対象に含めることができる。

…
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2.1.2. 検索の実行

検索条件の指定に記載の通り、検索条件を入力した後、 Search ボタンを押下する。

Search Results に検索条件に合致した化合物の一覧が表示されることを確認する。
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PROTEIN DATA BANK(PDB)へのアクセス

検索結果に含まれる PDB ID のリンクからPDBの該当ページへアクセスする。
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ELMへのアクセス

検索結果に含まれる ELM ID のリンクからELMの該当ページへアクセスする。
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表示カラムの指定

カラムの説明を確認する場合や、表示・非表示を切り替える場合は Column Information を押下する。

カラムごとのチェックボックスで表示・非表示を切り替えることができる。
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3. Advanced Search

3.1. Physicochemical Search
サイドメニューの Physicochemical またはトップページの Physicochemical Search からアクセスする。

検索条件は数値項目の検索範囲と同様にスライダーで指定することができる。

検索結果の表示内容についてはPPI Library Searchを参照すること。
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3.2. Druglikeness Search
サイドメニューの Druglikeness またはトップページの Druglikeness Search からアクセスする。

検索条件は数値項目の検索範囲と同様のスライダーやチェックボックスで指定することができる。

検索結果の表示内容についてはPPI Library Searchを参照すること。
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4. Curation Search

4.1. Compound Search
サイドメニューの CURATION SEARCH > Compound Search またはトップページの Curation Data Compound Search から

アクセスする。

検索方法についてはPPI Library Searchと同様であるが、以下の点のみ異なる。

• キーワード検索は行えない。

• Advanced Search では下図の項目のみ検索することができる。また、 PPI Activity でPPIの活性・非活性（実験

値）を指定することができる。
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• 検索結果で表示するカラムは下図の通りである。 Active にはPPIの実験値が活性状態であった場合にチェック

マークを表示する。
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4.2. Target Search
サイドメニューの CURATION SEARCH > Target Search またはトップページの Curation Data Target Search からアク

セスする。

Compound Searchと以下の点のみ異なる。

• キーワード検索では Common Target Pref Name の選択、もしくは Target Pref Name の部分一致検索を行うことが

できる。

• Advanced Search では下図の項目のみ検索することができる。下図右上のボタンを押下することで Rule of 5 、

Rule of 4 for PPI 、 Beyond Rule of 5 および All (全件検索)の検索条件を適用することができる。
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5. Compound Information
化合物検索結果の PPI-ID をクリックすることで化合物ごとの個別ページに遷移する。

化合物個別画面では選択した化合物の詳細情報を確認することができる。
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6. About

6.1. About DB
サイドメニューの About > About DB からアクセスする。
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6.2. Analysis
サイドメニューの About > Analysis からアクセスする。
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6.3. Acknowledgements
サイドメニューの About > Acknowledgements からアクセスする。
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6.4. Data Licensing
サイドメニューの About > Data Licensing からアクセスする。
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6.5. User Guide
サイドメニューの About > User Guide からアクセスする。
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7. ログアウト
画面右上のメニューからLogoutを押下することでログアウトする。
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