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Agenda
• 法德利科技及科睿唯安簡介

• MetaCore & MetaDrug介紹

• 案例分享

• 總結及Q&A
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法德利：專注於產業數位轉型的專業團隊



法德利資訊產品

生命科學建模與模擬 (BIOVIA DS) 高速高通量藥物篩選 (BIOVIA DS)

基因體學、蛋白質體學、及系統生物學 (BIOVIA DS & PP; Cortellis MetaCore/MetaDrug)

代謝、活性、與毒性分析 (BIOVIA DS)

電子實驗記錄簿 (BIOVIA Workbook & Notebook) 實驗執行系統 (BIOVIA Compose & Capture)

化合物資料庫 (BIOVIA ACD, SCD) 臨床試驗設計及結果預測、分析、與管理 (Medidata; Certara Simcyp, Trial Simulator)

生物序列資料分析 (BIOVIA PP; MacVector)

最新產業全方位數據及情報收集、整理、分析、報告 (Clarivate WebOfScience, Cortellis, Derwent Innovation, Medtech 360)

生物實體與化學物質註冊系統 (BIOVIA Registration)

化學物質分析與管理系統 (BIOVIA Insight, CISPro)

工作流程設計、協力廠商工具整合、客製化功能開發 (Dassault Systèmes 3DEXPERIENCE, BIOVIA Foundation, Pipeline Pilot)

發展與製造資料之分析研判 (BIOVIA Discoverant; Tableau BI)

實驗室資訊管理系統：含庫存、樣品規格、儀器調校、安定性測試、環境監控等管理 (BIOVIA Inventory, Samples, EM, CISPro, Instrument, Task Plan)

材料設計與模擬 (BIOVIA MS)化合物合成設計 (BIOVIA MS)

合規、品質、與文檔管理系統：含文件、教育訓練、偏差、矯正預防、變更管制等管理 (Sparta Systems TrackWise; QUMAS EDMS & EQMS; Navitas pharmaREADY DMS; EXTEDO eDOCSmanager)效
率
與
合
規

創
新
與
研
發

資
料
與
知
識

合規電子文件提交系統 (EXTEDO eCTDmanager; Navitas pharmaREADY; Certara Pinnacle 21E, PK Submit)

標的選定與確認

模型建構與模擬

新配方新製程之發現、

尋找、設計、與優化

毒性與安全

性試驗

製程放大與優

化

前臨床與臨床試驗

品管品保測試

製造、商品化、

銷售、與市場情

報

藥品安全警戒與監控 (EXTEDO SafetyEasy PV; Navitas safetyREADY)

小分子與大分子新藥開發設計 (BIOVIA DS)

動態3D人體數位心臟模型 (Dassault Systèmes Living Heart Project)

精準醫療與臨床醫學資料倉儲、人工智慧、與大數據應用 (Dassault Systèmes 3DEXPERIENCE, BIOVIA PP; Wiley Current Protocol; Tableau; Certara D360)

智慧製造與運營與管理系統 (DELMIA Apriso MOM)

藥代、藥動分析 (BIOVIA DS, Certara Phoenix, WinNonlin, NLME)

基因健康診斷系統 (Molecular Health MH Guide, MH Guide BRCA)

全方位電磁模擬 (SIMULIA CST)
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1957
美國科學資訊研究所
（ISI）成立

1864
倫敦動物學會及
英國博物館建立
用於動物學記錄
的動物生物學資
料庫

1926
細菌學家及植物
學會創建BIOSIS
生物學資料庫

1955
尤金·加菲爾德
博士發明了引文
索引和引文檢索

1963
專利家族之父
Monty Hyams開
始製作發行
Derwent專利摘要

1986
商標檢索公司
Thomson & 
Thomson 及
CompuMark加入

1997
Web of Science
正式發佈

2003
Techstreet加入

2011
Cortellis正式發佈

2012
功能變數名稱與品
牌保護服務商
MarkMonitor 加
入

2016
原湯森路透智慧財
產權與科技業務出
售，正式成立科睿
唯安公司並在全球
獨立運營

2020

CPA Global 加入

2017
全球同行评议
Publons 加入

2018
Kopernio 和
TrademarkVision
加入

2020
合享智慧
(IncoPat) 加入

2019
科睿唯安与
Churchill资本合并，
在纽约交易所上市

2020

DRG 加入

科睿唯安是專業研發及市場情報的提供者，專業傳
承超過150年



相互連結創造更大價值
我們了解您的需求並提供容易上手的產品及整體解決方案

科學研究概覽
最新研究概況及全球研究網路、
專家人員及研究機構

臨床試驗
基於全球臨床及整合數據分析，做
出明智的臨床試驗決策

監管法規情報
熟習全球法規況，提升上市申請核
准率並成功進入全球市場

進階分析釋出洞見
解鎖數據間隱藏的產業見解，對
可見的未來有更罙的暸解及做出
信心決策

醫療器材及數位醫療
納入專家意見，獲取業界最全面的
市場數據加速創新工作

市場准入、權限及價值
制定全球發展戰略，最大化售價、
市場准入及保險支付

早期發現及臨床前
運用生物學、化學及藥理學數據，
成功定位研究並避免後期失敗

產品組合策略
基於全球藥物研發及交易情報，趨
動併購、戰略合作、產品組合選擇
等經營策略

深入市場
優化業務拓展及行銷策略提昇整體
商業績效，並在快速發展的市場中
保持領先地位
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藥物早期開發金三角
藥物早期研發情報 (CDDI)

⚫CDDI 一站收集14大類臨床前試驗數據與情報。

⚫資料來源豐富，絕非一般免費資料庫可以比擬

⚫內容皆經由專家驗證、整理

藥物靶點分子路徑分析(MetaCore)

⚫深度知識挖掘及檢索

⚫靶點與生物標記的識別與驗證

⚫交互作用機制與研究假設建構

藥物活性預測 (MetaDrug)

⚫針對靶點的藥物活性預測

⚫化合物代謝網絡建構與代謝體學分析

⚫藥物化合物與疾病關聯性

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



What Is MetaCore?

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



MetaCore Can Help
After enter keyword or upload data,

it would find out

① Deep information mining

② Pathway Map

③ Build Network

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 10
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藥物早期開發分子路徑分析的重要性

瞭解疾病的發病機制（通過知識挖掘和多體學資料的分析）

在您感興趣的治療領域裡發現潛力的藥物靶點

發現藥物的作用機制並預測它的毒性

?

確定生物標記，可以説明您加速臨床前，轉化醫學及

臨床研究進展

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 11
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MetaCore: 來自科睿唯安的先進路徑分析平台
• 基於準確的基層內容進行體學試驗資料分析

• 提出關於生物標記、標的、作用機制的假設或者對已有的結果進行驗證

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

‘Omics’Data  
Analysis

Knowledge Mining

PathwayAnalysis  

Platform
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MetaCore 全、準、新——高品質的底層內容和演算法

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

• 全面、準確、詳細的分子生物學資料加速疾病研究和藥物
標的的發現

Manual annotation  

from publications
• Team of PhDs, MDs

• More than 10 years

Publications Molecular Interaction

1500+ canonical and  

disease signaling  

pathways

Global Network

3 million  

interactions

Pathway maps

Protein-Protein

Compound - Portein  

Compound -Compound  

Metabolic enzyme - Reaction  

Transporter - Reaction  

Substrate, Product - Reaction  

RNA - Protein
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MetaCore 中的分子相互作用資料
——包含：方向、效應、機制

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

（方向）Directionality (→)

（效應）Effect

（機制）Mechanism (B=Binding)

通過這樣三個方面的資訊，我們建立起連續完整的路徑圖



MetaBase和MetaCore的底層資料內容

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

• Q1-2023
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可信任的，高品質的內容——全、準、新

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

Percentage of statistically  

significant intersections

with  gold standards

Transcription factor/

Gold standard ID#

Systematic study of transcription  

factors and their targets identified  

through “gold standard 

experiments”  and intersection with 

transcriptional  regulatory 

interactions in free and  

commercially available databases

16% Ingenuity (Transcription)

36% Ingenuity (All)

32% TransPath

16% TransFac

16% Biocarta

24% KEGG

8% Wikipathways

16% Cell Signaling Technology

16% GeneSpring (Expression or Binding)

4% GeneSpring (Expression and Binding)

28% PathwayStudio

84% MetaCore
Assessing quality and completeness of human transcriptional regulatory pathways ona genome-wide scale Biol. Direct 2011, 6:15



介面介紹

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 17
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使用者帳號

密碼

登入首頁
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設定及工具列

檔案管理區

檔案狀態管理

搜尋列

工作及分析操作區

導引及解說



Upload

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 20

• 上傳資料，包含轉錄體學、蛋白體學、代謝體學、化合物結構等



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 21

Workflows and Reports

• 選擇想進行的分析分法，依照提醒，依序設定工作流程，完成分
析



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 22

One-click analysis

• 提供多種分析方法，包含Pathway maps和Networks，一鍵分析上傳
的實驗數據



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 23

Build network

• 依照資料類型和目的，選擇合適的演算法進行Network的建立



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 24

Custom content

• 建立使用者自己的資料，像是使用map編輯器繪製使用者自己的
map



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 25

MetaDrug Compound activity prediction

• 依照化合物的結構，進行多種活性預測分
析，包含代謝產物、相似物尋找、可能的
作用目標以及多種QSAR Models的預測



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 26

Searching and Browsing

• 檢索功能，包含簡易檢索、批次檢索、結構檢索和進階檢索



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 27

Genomic Analysis

• 做基因體序列變化的分析，只能上傳VCF檔，會將上傳的VCF檔轉
換成分析用的VD檔或VX檔。可做病患間的分析、正常組織和病組
織間分析以及父母和後代間的分析。



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 28

Get Started
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使用說明

• Help中有更多更詳細的功能和內
容解釋。點擊問號圖示，就可
進入Help做查詢。
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圖示及註解

• Help中的legend，
可以顯示圖示
說明
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MetaCore常用功能

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

MetaCore

多體學數
據分析資訊挖掘

Gene Build 
Network

Enrichment 
Analysis

Pathway 
Maps

Protein

Disease

Compound

Process 
Networks

Diseases

Toxicity 
Networks

Metabolic 
Networks

GO 
processes
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Knowledge mining 知識挖掘

• 通過知識挖掘瞭解腫瘤免疫標
的：以PD-1為例

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

EZ search
EZ Search Advanced Search

Export to
MetaCore
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我們能檢索到關於PD-1的哪些資訊

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



哪些蛋白可以調節和影響PD-1的表現?

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

Activation Inhibition
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建立一個網絡來推測哪些路徑可以影響PD-1的表現

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

Build network
from  EZ Search

Set network  
building options

Arrange Layout



Live demo
資料查詢與檢索
建構網絡及分子路徑
• 以Lung Cancer為例。

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 37
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多體學數據分析

• 通過代謝體學、蛋白質體學和RNA-seq數據分析，發現腎功能退化
患者的生物標記

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

Upload metabolomic data
Metabolic Networks  

(Endogenous)  Enrichment



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 39



上傳數據格式

• 可辨識的Gene和Protein ID類型很多，包含常見的資料庫或是高通
量分析工具所使用的ID

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 40



• MetaCore分析多體學數據的方式，主要是比對達到我們設定的表
現量變化的物件，我們可以藉由Threshold和P-value的設定，來調
整用於分析的物件

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 41
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多體學數據分析的小技巧

• 在比較不同的體學數據時，我們需要想一想他們是怎樣相互關聯的？

1. 代謝體學、轉錄體學的分析可以幫助我們找到引起代謝變化的路徑和酶

2. 蛋白體學、轉錄體學的分析可以有助於找到與轉譯水準相關的表現

3. 代謝體學、蛋白體學的分析可以有助於找到生物標記

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved
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通過代謝體學和基因體學的分析，我們能發現
怎樣的代謝關係？

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

1

2
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患者血漿中哪些代謝物和蛋白質濃度的變化可
以作為生物標記?

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

1

2



Live demo
上傳實驗數據及富集分析

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 45



Demo內容

• MetaCore-GSE1122 (emphysema)

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 46

Adv. Protein Chem. Struct. Biol. 2021, 
127:315-342



What Is MetaDrug?

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved
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MetaDrug 預測工具：
— 5 分鐘內你能對你的化合物了解多少？

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

資料庫挖掘 代謝產物預測 毒性預測 標靶預測 適應症預測 受影響的路徑 體學數據分析

METADRUG

化合物資料庫

代謝預測工具

毒性預測工具

標靶/適應症
預測工具



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

MetaDrug工作原理

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved
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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 個經典範式路徑圖，涵蓋近200,000 個人類、小鼠、大鼠代謝和信號通路 (基於文獻報導的一致性)

• > 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 (Biomarker)

• > 800,000 個化合物及其標靶與生物活性資料

• > 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

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



MetaDrug常用功能

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

MetaDrug

未知化合
物預測

化合物資
訊收集

Similar 
Compounds

QSAR
models

Metabolites

Properties

Possible 
TargetsEnrichment 

Analysis

CYP450

Protein 
binding

ADME

Therapeutic 
activity

Toxic 
effects
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化合物的相關資訊分類
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Chicoric acid 的藥物活性預測

毒性影響預測

適應症治療活性預測

ADME預測

蛋白質結合預測

CYP450 代謝預測

代謝物預測
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以QSAR model 進行20+種適應症治療活性預測



Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved.

以QSAR model 進行20+種毒性預測

55



Live demo
以化合物進行活性分析及預測

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 56



Demo內容

• Carvacrol derivative 5v (Alzheimer’s disease)

Copyright© 2021 VtR Inc. All rights reserved. 57

J. Biomol. Struct. Dyn. 2020, 
38(3):841-859
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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。



案例分享

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved
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Int. J. Med. Sci. 2021, 
18(1):256-269



Ampullary cancer

• Ampullary cancer is a rare type of cancer with an incidence of 
0.0004%~0.0006% in the general population and 0.5% among total 
gastrointestinal cancer cases

• The 5-year survival rate of ampullary cancer patients ranges 30%~50%, and 
adjuvant chemotherapy or radiotherapy fails to improve survival

• Genetic polymorphisms of lipid metabolism-related genes were correlated with 
the development of biliary tract cancer and ampullary cancer

• Peroxisome proliferator-activated receptor (PPAR) and its related lipid 
metabolism pathway were involved in the development of ampullary cancer

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



Peroxisome proliferator-activated receptor 
(PPAR)
• The PPAR family protein, known as ligand-inducible transcription factors, 

comprises three members: PPAR-α, PPAR-β, and PPAR-γ (PPARA, PPARD, 
and PPARG gene, respectively).

• PPAR-α acts as a key factor of tumorigenesis, its role in ampullary cancer is
unknown

• Exploring the function of PPAR-α in ampullary cancer from our dataset and 
public databases, followed by a search for potential drugs using Connectivity 
Map (CMap)

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

Connectivity Map (cmap)資料庫最初建立是為了連結生物學、化學和臨床情況，幫助發
現疾病-藥物-基因的關係，包含超過1300種美國FDA核准的藥物和小分子。
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Complementary (c)DNA microarray

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved



MetaCore analysis of a complementary (c)DNA 
microarray of ampullary cancer

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

膽汁酸相關的路徑
脂質代謝相關路徑



GSEA
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PPAR signaling pathway in the MetaCore analysis

Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved

PPAR alpha跟RXRA形成complex
The PPAR-α訊號和脂質代謝相關路徑
被選擇作為壺腹癌致癌機制的研究



Heatmap of expression (cancer/normal) ratios 
in the GSE39409 dataset
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Heatmap of expression (cancer/normal) ratios 
in the GSE39409 dataset
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A壺腹腺癌
C膽道癌
D十二指腸腺癌
P胰腺癌
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PPARA mRNA在壺腹癌細胞株的表現量高
於其他癌症的細胞(胰臟癌、結腸癌、胃癌)

壺腹癌細胞株: SNU-478. 
胃癌細胞株: AGS. 
胰臟癌細胞株: Pan1 and MIA-Pan2. 



Cmap analysis
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Cmap analysis
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Trichostatin A(5162773)在低IC50下
對壺腹癌細胞株有很強的抑制增殖
能力



Summary
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MetaCore+MetaDrug 分子路徑與藥物活性預測平台
讓研究員看的到分子路徑，快速了解分子間複雜的交互關係
是探討致病機制、藥物作用的一大利器

MetaCore

+

MetaDrug

資訊深度挖掘

多體學資料分析

視覺化分子路徑 資料庫內容豐富

化合物活性預測

操作直覺好上手

Copyright© 2021 VtR Inc., All rights reserved.Copyright© 2022 VtR Inc. All rights reserved
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Percentage of statistically  

significant intersections

with  gold standards

Transcription factor/

Gold standard ID#

Systematic study of transcription  

factors and their targets identified  

through “gold standard 

experiments”  and intersection with 

transcriptional  regulatory 

interactions in free and  

commercially available databases

16% Ingenuity (Transcription)

36% Ingenuity (All)

32% TransPath

16% TransFac

16% Biocarta

24% KEGG

8% Wikipathways

16% Cell Signaling Technology

16% GeneSpring (Expression or Binding)

4% GeneSpring (Expression and Binding)

28% PathwayStudio

84% MetaCore
Assessing quality and completeness of human transcriptional regulatory pathways ona genome-wide scale Biol. Direct 2011, 6:15
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聆聽完本資料庫介紹，請撥空掃描QC code，填寫資料庫的問卷回饋，非常感謝您的支持!
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