
Discovery Studio の新しい技術とツール

Visualization

インタラクティブな3Dグラフを使用した、 
複雑なデータセットの表示

3Dクリッピング面を使用し�、������、�����、������������ 
特性を��表示を��表示��表示

色指定で表面をマッピングし、特性を分類・
同定

劇的�向上した 3D データおよびファイルの
インポート/エクスポート�������の��������の������の�
度�）

3次元座標から求められる結合次数の知覚
の向上

糖質の化学構造の高�な構築 

カスタマイズとスクリ�ト���とスクリ�ト���スクリ�ト��� 

Discovery Studio�DS）統合開発環境での 
容易なスクリ�ト���と��と����

あらゆる科学系関数のスクリ�トへの統合

Perlスクリ�トと�����れたDS�ンポーと�����れたDS�ンポー�����れたDS�ンポー
ネントを使用した、ワークフローの自動化

Pipeline Pilot �ポート�ポート

Protocols Explorer �よる、DS内での 
Pipeline Pilot�PP）�ロト�ルの直接管理

Pipeline Pilot �ロト�ルの PP クライアント
や Webort への容易な�開容易な�開

クラスタやマルチCPUマシンで��のよいで��のよい 
並列処理
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Discovery Studio® は、生命科学研究者のための、���の�デリング・シ���ーシ�ン・�フト��アのための、���の�デリング・シ���ーシ�ン・�フト��ア���の�デリング・シ���ーシ�ン・�フト��ア・シ���ーシ�ン・�フト��アシ���ーシ�ン・�フト��ア・�フト��ア�フト��ア

です。�ロ��クトの��からリー�化合�の��化�で、Discovery Studio �は、エ�ス�ート��ル�ロ��クトの��からリー�化合�の��化�で、Discovery Studio �は、エ�ス�ート��ルエ�ス�ート��ル��ル

の研究を可��する、非常�優れた�フト��ア ア�リケーシ�ンの����な��クシ�ン����の����な��クシ�ン�������

�れ�い�す。これらの��クシ�ンはすべ�、Linux �たは Windows �ースの使いやすい�ッケー�使いやすい�ッケー��ッケー�

��とめられ�い�す。Discovery Studio はアクセルリスの科学オペ�ーシ�ン �ラットフ�ー�である �ラットフ�ー�である�ラットフ�ー�である

Pipeline Pilot™ 上�構築�れ�いるため、アクセルリス、社内開発者、その他の�ンダーなど、誰�開発

したのか�関係なく、必�な�フト��アをすべ�研究環境�統合し�、本�のカスタ� �リ�ーシ�ンを

���すること�でき�す。

配列解析

多��なアノテーシ�ン ��ーアおよび ��ーアおよび��ーアおよび 
エディタの利用�よる配列解析

核酸の翻訳からのア�ノ酸配列の直接生�� 

タン�ク質�デリング

�も高�で正確な�ッ�ング アル�リズ� アル�リズ�アル�リズ�
の ZDOCK と RDOCK を使用した、タン�ク
質-タン�ク質�ッ�ングの実行

抗体ルー�ホ�ログの同定と3D構造の 
自動構築

改良�れた分析ツール�よるBLASTの結果
の確認�SCOP ID、リガン�ID、X線分解�
など） 

アル�リズ� MODELER および LOOPER 
の�新��バー��ンの使用

アライメント ポ�シ�ンの��を�定した��を�定した�定したした 
��、解析�可�

ファーマ�フ�ア分析

副�用の可�性や共同開発のターゲットを
把握するための、何百ものファーマ�フ�ア 
�デル�対するリガン�のスクリーニング

フラグメント �ース��を使用したファーマ� �ース��を使用したファーマ��ース��を使用したファーマ�
フ�アからの新しい化合�の���

リガン�およびタン�ク質の構造情報の 
統合�よる、ファーマ�フ�ア �デルの構築
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新��満載のDS2.0　つい�リリース！
Induced fit �対応したフ��シブル �ッ�ング

抗体�デリングの精度向上

ファーマ�フ�ア �デリングの��向上

タン�ク-タン�ク �ッ�ング

配列解析から�デリング シ���ーシ�ン、�ッ�ング、ファーマ�フ�ア、QSAR、 
ライブラリデザイン�でをカバー

並列�算対応�化
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•



直観的なグラフィック インタフ�ースの使用 インタフ�ースの使用インタフ�ースの使用
�よる�自のファーマ�フ�ア��の���よる�自のファーマ�フ�ア��の���
と、高度なCatalyst���対するシン�ルな�対するシン�ルなシン�ルな 
SMARTS�ースのファーマ�フ�ア��の 
��

�ブ�イト別ファーマ�フ�ア仮説のクラスタ
化�よる交互結合様式の同定

ファーマ�フ�ア �デルへのオ�シ�ン�� �デルへのオ�シ�ン���デルへのオ�シ�ン��
の���よる高度な���ントロール���よる高度な���ントロール

QSARとライブラリ��とライブラリ��ライブラリ��

形状�ース記述子の使用�よる、特定の 
結合�位の���定と QSAR 分析の補助

DMOL および VAMP での高度な半経験的
量子力学�ース記述子の使用。。 
GFA�Genetic Functional Approximation）とと
Neural Network　メ�ッ�の使用�よる、複合　メ�ッ�の使用�よる、複合メ�ッ�の使用�よる、複合
体データからの�デルの構築。。

���分分析、重回帰、�イ�アン�デル、
PLS�partial least squares）などの�デリング
技術の使用�よる、記述子データの把握と 
ライブラリの���

カスタ� ライブラリ��ツール�よる、複数
の化学ライブラリの優�順位付けと特定の 
ライブラリ メンバの�� メンバの��メンバの��

Structure Based Design 

LibDock�よる、何千ものリガン�の受容体
のホットスポット�極性および無極性イメー�）
への高��ッ�ング�ッ�ング

結合時の受容体のフ��シ�リティを��フ��シ�リティを���� 
したことで、仮��イスルー�ット スクリー、仮��イスルー�ット スクリー仮��イスルー�ット スクリー�イスルー�ット スクリー スクリースクリー 
ニングの精度�向上�LibDockの高�な�向上�LibDockの高�な向上�LibDockの高�な�LibDockの高�なLibDockの高�な 
結合�力とChiRotor�CHARMm）の正確な 
受容体の�ン�リングの��合わせ�よ��よ�
�可��。

�イスルー�ット �ー�でのタン�ク質-リガ �ー�でのタン�ク質-リガ�ー�でのタン�ク質-リガ
ン�の相互�用の分析

重�な結合ポケット特性のグラフィカルなグラフィカルな 
分析�よる、リー�化合�の��化の促進

�量の�分子化合��ッ�ングポーズの�分子化合��ッ�ングポーズの分子化合��ッ�ングポーズの化合��ッ�ングポーズの�ッ�ングポーズのポーズのの 
迅�な分析�よる、結合�ー�のクラスタ化
および比較

X線結晶構造/�ッ�ングポーズの分析�ポーズの分析�の分析� 
よる、類似性と多様性の確認

結合�ー�/相互�用�ターン�基づいた 
フィルタリング�よる、関連ポーズの高�ポーズの高�の高� 
��
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すべ�の構造の重ね合わせと結合�位領域
への�中�よる、同�受容体�対する複数
の結晶形および/�たは�ンフ�メーシ�ンのおよび/�たは�ンフ�メーシ�ンの�たは�ンフ�メーシ�ンの
分析

タン�ク質-リガン�相互�用の配列への 
マッピング、および受容体配列セットの分析、および受容体配列セットの分析および受容体配列セットの分析
�よる、配列-活性関係�ターンの同定

シ���ーシ�ン

標準�ー���小システ�）�たは準�和 
�ー��MDトラ��クトリ）の分子システ�でトラ��クトリ）の分子システ�で）の分子システ�で
の振動、回転、および翻訳エントロピーの 
�算

エントロピー　エネル�ー��の���よ　エネル�ー��の���よエネル�ー��の���よ
る、DS CHARMm �ースの MM-PBSA �た
は MM-GBSA の�算精度の向上

CHARMmのGeneral ized　Born�を使用　Born�を使用Born�を使用 
した、特定の残基の�定�線および��解基の�定�線および��解の�定�線および��解
離指数の����よるタン�ク質-リガン�、、 
�たはタン�ク質-タン�ク質�ッ�ング、 
結合エネル�ー、タン�ク質安定性の�算
精度の向上

��解離指数�基づいた、指定�れた pH で
の残基別�ロトン化状�の自動�定基別�ロトン化状�の自動�定別�ロトン化状�の自動�定

高精度MMFF力�を使用した、タン�ク質MMFF力�を使用した、タン�ク質、タン�ク質タン�ク質 
およびタン�ク質-リガン�複合体のシ�� 
�ーシ�ン 

2次元のエネル�ー補正表面のあらゆる 
2面角への�用�可�な、2面クロスター�
のエネル�ー補正マッ�の使用�よる、MD 
トラ��クトリの安定性の向上の安定性の向上

分析

直観的で��な操�でMDトラ��クトリを分析トラ��クトリを分析分析

回転運動の半径�RGYR: Radius of gyration）

デン�ログラ�の�ロットからクラスタの��
�可�な、軌道のクラスタ化

軌道�沿�た���分分析�PCA: Principle 
Component Analysis）

Phi-Psi Time シリーズ

動径分布関数
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URL: http://accelrys.co.jp/

アクセルリス株式会社


