
-  X線構造を初期構造とする分子シミュレーション 

      X�����������������線結晶構造における未決定領域の補完 

      側鎖配向の最適化 

-  ホモロジーモデリングで構築したモデルの精密化 

      ループ構造を再構築および最適化 

      側鎖の配向精密化 

-  In-Silico Structure Based Drug Design 

      活性部位領域構造のフレキシビリティの考慮 

      フレキシブルドッキングの実行

タンパク質構造最適化の新手法を提供する
DS Protein Refine

Discovery Studio

DS Protein Refineは、CHARMmのエネルギー極小化計算手法を基本に、初期構造に依存しない最適構

造取得の方法論（ab initio approach）を提供します。主鎖構造（Looper）、側鎖構造（ChiRotor）に対して、共に

系統的なコンフォメーションサンプリングを実行し、得られたコンフォメーションをCHARMm によりエネルギー的

に最適化することで、よりリーズナブルなループ領域の構造最適化を実現できます。DS Protein Refineを利用す

ることにより、元の座標に依存することなく最適な構造を得ることが出来るようになるため、タンパク質立体構造

の最適化や側鎖のInduced fitを考慮したドッキングシミュレーション等を精度良く行うことが可能となります�。

Protein Refine�����の利用例：
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これらのことはDiscovery Studio Clientから実行でき

ます。PipelinePilot����������������と���������������組みあせることによりさらに有効

な利用が可能です。

DS Protein Refineを使って側鎖のフレキシビリティ 

（Induced Fit）を考慮したFlexible Dockingプロトコール

を構築・検証中（DS2.0でリリース予定）

■お問い合わせ先
ダイキン工業株式会社　電子システム事業部　第二部　SCグループ
108-0075　東京都港区港南2-18-1　JR品川イーストビル　TEL：03-6716-0460　URL：http://www.comtec.daikin.co.jp/SC/


