研發處將建置『生物資訊電腦教室』預計購入下列軟體(功能簡介如下)
壹、CLC Combine Workbench(核酸序列分析系統）
貳、CLC cube-BLAST

参、單體核醣核酸多態性(SNP)與基因分型(Genotyping)分析工具--Mutation Surveyor ＆ Genemarkers規格
肆、系統生物訊息傳導與代謝路徑分析軟體-MetaCore perpetual account license 

伍、電腦輔助藥物設計軟體-SYBYL

陸、化學圖譜分析管理軟體-ACD/Specmanager

柒、蛋白質質譜分析軟體-Peaks Studio
CLC Combine Workbench(核酸序列分析系統）
廠牌：CLC bio
製造國家：丹麥

功能與規格：
1. 用於編輯核酸或胺基酸序列，並於並列視窗中立即呈現Map，並且接受GenBank或EMBEL格式
2. 核酸序列可進行限制脢酵素，甲基脢（Methylase）切位呈現；蛋白序列可進行蛋白
3. 核酸序列可進行六個位置（six frame）之轉譯（Translation）工作成胺基酸序列。
4. 核酸序列可依使用者需求設計核酸聚合酵素鏈鎖反應引子。
5. 多種引子之設計分析方法包含多重序列比對結果設計引子（Alignment PCR），多段
6. 提供胺基酸及核酸序列的各項生化分析功能，並可顯示基因或蛋白功能序列名稱。
7. 可以迅速的進行多序列並列分析(Multiple Sequence Alignment)，以ClusterW的方法
8. 胺基酸序列進行多序列並列分析後，可以呈現蛋白序列性質（Feature）並可依結果
9. ABI；MegaBACE；Li-Corc；MJ；Beckmen的Automatic Sequencer的資料，都可以
10. 可輸入及輸出Phrap .ace 的檔案格式。
11. 透過與NCBI或其他資料庫的聯結，可連結NCBI Blast; MegaBlast; PsiBlast，將序列
12. 將多重序列依據氨基酸組成進行演化推測，並且繪製演化樹型圖。
13. 依據序列進行分子遺傳分析與推測。
14. 多重寡核酸序列可藉由Excel檔案格式輸入分析。
15. 序列分析時可透過不同顏色呈現區域的差別。
16. 可將預測的PCR產物的序列直接儲存成新的檔案。
17. BLAST search結果，允許一次下載所有比對相似的序列資料。
18. 提供將串接後的核甘酸序列轉譯成蛋白質序列。
19. 含操作手冊，安裝即在地使用教學。
20. 使用CAP3作為DNA串接之主要程式
21. 可自動進行序列品質管制，強不良序列去除
22. 串接之序列結果，可重新排列並置於中央
23. 可以去除重覆序列在串接時的干擾
24. 資料庫格式運用基本公用格式如: GeneBank, EMBL, FASTA formate

25. 運用Windows介面能以牽曳式輸入與輸出序列結果
26. 可儲存50,000筆資料的容許量
27. 所有註解結果可輸入至資料庫中
28. 支援Excel-Formatted file

29. 可以提供管理Gel image、sequence trace file、array image與文件格式資料
30. 提供多元搜尋工具，可依基因序列、蛋白質序列、註解等進行搜尋；搜尋結果可以進資料庫可進行多重序列與包裹式提交至網際網路資料庫NCBI進行大規模BLAST比對
31. 支援使用端的個人電腦提交序列至此資料庫中進行BLAST比對
CLC cube-BLAST
1. 高效能BLAST運算平台
2. 高速平行化運算平台，相當於25部伺服器串連（Cluster）
3. 特殊晶片加速器並以Smith Waterman與BLAST運算法進行大規模運算
4. 體積輕巧12*12*12 cm，並以USB 2.0接點進行數據傳輸
5. 利用PC或NB進行數據導入與資料庫更新
6. 全世界唯一攜帶式高速運行器 
單體核醣核酸多態性(SNP)與基因分型(Genotyping)分析工具--Mutation Surveyor ＆ Genemarkers規格
1. 具有串接與排序的功能
2. 獨特偵測功能可將原始的異核子(Heterozygote)訊號區分出來
3. 可偵測差異僅5%以上的訊號，並去除干擾訊號（Noise）
4. 可偵測因插入（insertion）與遺失(Deletion)所造成的片段偏移訊號
5. 單次分析樣本數量可達400個
6. 運算速度可達每8小時10億 base pair  
7. 自動連結NCBI資料庫並可下載
8. 具有自動辨識正反向(Forward, Reverse)序列功能
9. 儲存數據以15:1壓縮比的方式，以減少儲存空間
10. 輸出報告可以txt. xml. html多種格式輸出
11. 輸出報告包含：
A. Graphic sequence analysis with Mutation Electropherogram

B. Paired analysis with allele frequency report

C. Patient Definable with automated printing of variant locations
D. Nucleotide Consensus Text report

E. Nucleotide variant vs. Original Base Call Text Report

F. Pretty Base exportable text file

G. Graphical Analysis & allele frequency

12. 可接受所有基因分型Genotyping資料, 包含 *.ABI, *. FSA, *.RSD, *.ESD…等等

13. 建立家族基因分型樹狀圖（Pedigree tree）

系統生物訊息傳導與代謝路徑分析軟體-MetaCore perpetual account license 

1. 400個以上經人工校正過之訊息傳導圖。
2. 5000個代謝反應，6000個藥物標的物
3. Human，Rat，Yeast，Fly，Worm Orthologs

4. 包含NCBI SAGE資料庫
5. 超過2百萬個基因，蛋白，小分子之異名同義的比對校正。
6. 連結3200個疾病，調控之資料於傳導圖上
7. 包含1700個轉錄因子transcriptional factor

8. 可輸入分析的資料包含 Microarray，proteomic data，metabolic data，SNP

9. 不同類型資料可以同步呈現
10. 可搜尋，比對包含訊息傳導圖，特定組織差異，疾病與調控，藥物標的物等。
11. 可檢視不同時間差之實驗數據結果
12. 提供七種網路建構方法，包含兩種轉錄調控建構方法
13. 可建構疾病特異或模擬基因剔除之網路路徑圖
14. Microarray輸入之格式包含Affymatrix，Agilent

15. 可以輸入EC number進行代謝路徑分析
電腦輔助藥物設計軟體-SYBYL
1. Structural Biology 
提供多種方式來預測蛋白質結構，包含了homology, Threading, Ab initio等方法，也額外研發出新的整合式的方法及完整的蛋白質結構資料庫來進行預測結構。 

2. Bioinformatics 
可以大量針對化學小分子或是資料庫來進行2D平面結構轉換成3D立體結構，並將電荷及能量最小化的處理。也提供對蛋白質結構進行各項分析。 

3. Cheminformatics 
提供專有的資料庫搜索引擎，來加速對化學小分子的搜索時間，也支援對Oracle的資料庫的連線。 

4. Combinatorial Chemistry 
可以利用化學反應的方式來建立出自己專屬的化學小分子的資料庫，進而來針對資料庫來diversity的分類或是根據自己的條件，來找出所需要的化學小分子。 

5. Rational Drug Design 
提供完整的蛋白質與化學小分子的docking，可以將蛋白質的活性區及化學小分子以結構可變化的方式docking，或是針對活性區設定限制的條件來進行docking，也可以利用combi的方式來加速對組合化學資料庫的docking，並提供多種docking的計分的功能。 
也提供針對蛋白質的活性區來自動化進行小分子的修改或是建立全新的小分子。 

6. Ligand-Based Design 
可以將docking的結果，來進行藥效模型(pharmacophore)的建立，進而可以來對資料庫作搜尋。 
也提供小分子三維定量構效關係(3D QSAR with CoMFA)，CoMFA的方法為Tripos所研發出來，並擁有此專利，在從事此方面的研究人員大量使用及參考。
也針對化學小分子可以提供對人體的活性ADME的預測。 

化學圖譜分析管理軟體-ACD/Specmanager
1. 光譜系列軟體
光譜系列軟體為化學結構鑒別、分子結構解析和化學分析提供解決方案。光譜系列軟體包括1D和2D NMR（核磁共振）、MS（質譜）、UV-Vis（紫外和見光光譜）、IR (紅外)和Raman(拉曼光譜)，與大多數廠家軟體的格式相相容，可以用來對大多數廠家軟體進行資料處理和貯存。在光譜處理和資料管理軟體方面,科研人員可以用此軟體進行化學結構分析、貯存和加工資料以及編寫報告。
2. 物理化學系列軟體
可以用來獲得分子吸附、分配、新陳代謝和分泌性能（英文為ADME）。這個軟體系列為工業提供了最精確的物理化學有機性質預測，包括LogP、Pka、液體溶解性、LogD和極性表面面積以及其他物理化學參數，得到了各界的廣泛承認。這些分子參數組成了被動吸附、蛋白質粘合、食品效應、清除、半衰期和分泌的基礎，進而使醫藥化學的科研人員能夠獲得關於如何提高化合物的效力的相關知識。
3. 色譜系列軟體
是從事分離的科研人員能夠檢索起始的分離方法、預測保留時間、模擬新化合物的分離以及在實驗室環境中將所得資料與已知的知識進行結合。通過使用綜合物理化學系列軟體和獨特的以化學結構為基礎的色譜譜圖儲存和檢索功能，可以預先選擇最優高壓液相色譜和氣相色譜分離條件。本軟體系列還可以用來進行大量實際的色譜分離條件選擇，這個功能對於平行化學合成和以進行大量樣品進行色譜分離為常規操作的實驗室尤其重要。
4. 化學畫圖工具軟體
可以畫出與正式發表的檔相媲美的化學結構和裝置圖，此外，它還可以儲存化學結構、資料和報告，並可以對所有這些進行搜索。我們的化學畫圖軟體系列使用戶能夠迅速便捷地畫出分子結構、化學反應和圖表，並能夠進行化學性質計算和設計專業報告與演講。我們的資料庫系統軟體系列可以用來組織與管理成百上千的含有化學結構和反應的獨立檔、創建和比較資料庫，將資料進行分類與分析。用戶還可以在任何一個商務通和袖珍微機上儲存、流覽和搜索他們的化學資料庫，十分方便。
5. 化學命名系列軟體
化學命名系列軟體因其優良的品質和應用IUPAC和CAS命名規則而得到世界各個化學和醫藥公司的青睞。此軟體系列已經成為以電腦為基礎的化學命名軟體的標準，它可以精確地獲得幾乎所有有機、生化、有機金屬和無機結構的化學名稱。此外，輸入系統和通俗化學名稱後，可以獲得精確的化學結構。
蛋白質質譜分析軟體-Peaks Studio
用於質譜數據分析處理,為胜肽定序和蛋白質鑑定提供了一流的軟件解決方案。
1. 在沒有蛋白質序列資料庫輔助基礎上完成胜肽的定序（該方法被稱為de novo定序）。可以得到每個胜肽的完整序列、氨基酸的匹配信息、高通量分析報告、以及用於深入研究的其他信息。
2. 提供蛋白質資料庫檢索,其檢索方法是獨特的。使用de novo序列來進行蛋白質測定過程。與傳統的方法相比，該方法具有同樣的輸出質量，但是錯誤的鑑定被大大減少。
3. 能夠發現胜肽翻譯後的修飾，並在de novo序列中進行標註。
4. 能夠處理從QTOF、TOF-TOF、Ion Trap和FTMS等類型設備輸出的數據,它為所有類型設備提供了一個集中的數據處理工具。
5. 提供方便的手工定序輔助工具，方便用戶編輯處理後的頻譜結果。
6. 提供易於使用，簡單易讀的圖形化用戶界面，並且提供的資料非常全面,完全滿足更進一步研究的需要。
7. 定序精度高。
8. 速度快。
9. 支持多CPU的計算平台、多操作系統(包括Linux、Windows XP/2000等)。
