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CRAIS Registration

自 社 化 合 物 登 録 シ ス テ ム

創薬の要、化合物登録システムを迅速に構築。

化合物情報登録システムは、これまで多額の費
用を投じて徹底的に作りこみを行わなければ実
用的なシステムを構築することはできませんでし
た。また、それでも化学系および生物系研究者、
そして研究マネジメントの皆様が十分満足する使
い勝手を提供することは非常に難しいのが現実
でした。

CRAIS Registrationは新しいWebアプリケー
ション技術とChemAxonのケミストリープラット

フォームを組み合わせることにより開発された、
創薬基幹システム CRAIS シリーズの中核パッ
ケージで、抜群の使い勝手を提供します。

「クリーン」な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を備えています。主な機能

・インタラクティブ登録とバッチ登録に対応
・電子ノートからの登録（オプション）
・構造の正規化
・構造・データのエラーチェック
・Tautomerを考慮した重複チェック
・ID発番（バッチ、塩、ソースを考慮）
・登録時に物性などを自動計算（オプション）
・CRAIS Checkerとの連携（オプション）

CRAIS ELN
電子実験ノート

CRAIS Reagent
試薬管理
システム

CRAIS Registration
化合物登録
システム

CRAIS Checker
法規制物質
チェック

CRAIS Assay
アッセイデータ
登録システム

CRAIS Browser
統合ブラウザー

相互に連携

C R A I Sシ リ ーズ

• 構造正規化
• エラー検出

• 重複チェック・互変異性体検出
• 法令チェック（オプション）

• 物性値計算（オプション）
• ID発番

登録

描画エラーと思われ
る構造に対する警告

• 価数エラー

• フラグメント数

• チャージ など

構造の正規化

• 短縮表記の展開

• 官能基表記の統一

• 水素の除去 など

関連データチェック

• 必須項目

• フォーマット

• ユニークネス など

重複チェックと

自動発番

• 化合物ID

• サンプル（バッチ/

ロット）ID

• 互変異性体を考慮
した重複チェック


