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MetaDrug 教育訓練

法德利科技
李尚樫 博士

Outline
How does MetaDrug help us?

 MetaDrug 可輔助解決的問題

 挖掘化合物的ADMETox, 反應作用及生物活性等相關知識

 了解抗發炎天然化合物的藥物知識

 如何預測藥物的毒性、代謝、吸收等活性

 藥物標靶的預測與分析

 以化合物建構代謝網絡及分子路徑

Summary
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How does MetaDrug
help us ?

Copyright©2021 VtR Inc., All rights reserved.

Drug/compound activity
 Metabolites
 CYP450 inhibition/metabolization
 Protein binding /side effects
 ADME activity
 Therapeutic activity
 Toxic effects

Drug /compound biologic 
activity
 Possible targets
 Metabolic nteworks
 Disease networks
 Interactions/Mechanisms

Chemical information
 Compound detail
 Therapeutic properties
 ADMETox properties
 Reactions
 Biologic activities

Metadrug 可輔助解決:
數據庫挖掘 代謝產物預測 毒性預測 標靶預測 適應症預測 影響到的通路 體學數據分析

化合物數據庫

代謝預測工具

毒性預測工具

標靶/
適應症預測

在五分鐘內，
可了解㇐個化合物
多少訊息?

MetaDrug
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• A systems 
pharmacology 
platform for 
predicting bioactivity 
of small molecules.

• Provides structure-
based assessment of 
compound activity 
and liability.

• Predict metabolites, 
ADME Tox, targets 
and affected 
pathways and 
processes.
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How does MetaDrug work?

QSAR
Targets

Similar DB
Compounds 

Compound

Functional Analysis of Targets:
Drug target networks
Toxicity networks

Pathway Maps
Process networks
GO processes
Disease Networks

Predicted
Metabolites 

QSAR models

User
Experimental Data

(Optional)
Import and overlay

any experimental data

Compound 

100% similarity <100% similarity

Known Targets of 
Similar Compounds

Known
Targets

User
Proprietary Data

What pathways are my targets involved in?

What is downstream from my targets?

ADME
Toxicity

Indications

PURPLE - PREDICTIONS

BLUE - KNOWN

Known compound - protein links
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Kirchmair, J., Göller, A., Lang, D. et al. Predicting drug metabolism: experiment and/or 
computation?. Nat Rev Drug Discov 14, 387–404 (2015). https://doi.org/10.1038/nrd4581
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挖掘化合物的相關資訊
疾病治療、ADMETox、反應作用 及生物活性等相關知識
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紫錐花萃取物中具有充分的 Chicoric acid
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Live demo
資料查詢與檢索
以 Chicoric acid (辣椒酸) 為例。
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化合物的相關資訊分類
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化合物的ADMETox 性質及毒性致病性
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化合物的ADMETox 的試驗及活性
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化合物的反應作用
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化合物的生物活性
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化合物的體外試驗與活性

如何預測藥物的毒性、代謝、吸收等活性
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Chicoric acid 的藥物活性預測

代謝物活性預測

CYP450 代謝預測

蛋白質結合活性預測

身體代謝吸收活性預測

適應症治療活性預測

毒性影響預測

Live demo
以化合物進行小分子藥物活性預測
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以QSAR model 進行CYP450代謝預測
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以QSAR model 進行蛋白質結合預測
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以QSAR model 進行吸收、擴散、代謝及排泄等預測
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以QSAR model 進行20+種適應症治療活性預測
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以QSAR model 進行20+種毒性預測
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化合物活性預測數據註解
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紫錐花萃取物可能透過 cytochrome P450 
活性抑制，影響精神失調相關的治療。
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預測化合物相對應的可能標靶，亦可分子及路徑機制分析
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MetaCore

以化合物建構代謝網絡或分子路徑

Copyright©2021 VtR Inc. All rights reserved. 28

27

28



2021/4/20

15

Copyright©2021 VtR Inc. All rights reserved. 29

Algorithms of network building

 Analyze network

 Analyze network (TF)

 Analyze network (Receptors)

 Transcription regulation

 Shortest paths

 Direct interactions

 Self regulation

 Auto expand

 Expand by one interaction

 Manual expand

Live demo
以化合物建構代謝網絡或分子路徑
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以 Auto expand 尋找與化合物相關的分子及作用機制
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以 Manual expand 尋找更多相關的分子作用與機制

44

MetaDrug的底層資料
• >70 QSAR 模型，用於預測化合物毒性、藥代動力學特徵、治療活性

• > 160 種代謝規則，用於代謝產物預測

• > 1,600 個經典範式通路圖，涵蓋近200,000 個人類、小鼠、大鼠代謝和信號通路（基於文獻報導的㇐致性）

• >1,800,000 個蛋白與蛋白、DNA、RNA、代謝物、外源物相互作用

• 數千種疾病生物標記物（Biomarker）

• >800,000 個化合物及其靶標與生物活性資料

• > 5,000 個代謝反應

• > 9,100 個藥物

• >30,000 個內源代謝產物

• 上百萬個基因、蛋白和化合物的別稱（同種異名）

• 人、小鼠、大鼠的蛋白複合物和蛋白家族
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科學研究及再發現

Normal Biology
content METACORE

Pathway Analysis
PlatformManually

curated
content
from

Analysis
Platforms

Disease Specific
content

Journal
Literarue

METADRUG
Compound Activity
Prediction Platform

Systems
Toxicology content

METABASE

Programmatic Access
API of SQL ACCESS
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Summary

 預測小分子化合物的潛在靶點

 找出小分子化合物影響的生物學路徑

 預測藥物的適應症

 發現藥效的生物標記物

 預測化合物的代謝產物、藥代動力學特徵和副作用

（1）針對每個已知化合物，整合其已有資訊，並預測其未知特性，如：標靶，作用機制、代謝產物、毒性等。

（2）針對新合成或分離出來的化合物，根據結構預測其未知的特性，如：標靶、作用機制、代謝產物、毒性等。

（3）從化合物庫中篩選已知資訊並預測未知的特性，對其進行比較與評估重要性。

· 藥物研發

· 先導化合物的確認及優化

· 靶標發現

· 疾病領域研究

· 化合物篩選

· 化學資訊學和藥物化學

· 藥代動力學研究

· 毒性評估
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研究者以
MetaDrug 
進行分析後發表，
受知名期刊重視。
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For more information please contact

Proprietary & Confidential. Copyright©2021 VtR Inc. All rights reserved.

台北市11469內湖區行善路56號5樓之3
5F.-3, No.56, Xingshan Rd., Neihu Dist., Taipei City 11469, Taiwan (R.O.C.)

Tel: +886-2-8792 8303
Fax: +886-2-8791 0503

www.VtR.Asia

F rom V ir tua l to Real… and back
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