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アクセルリスのサイエンス

正確な実験を可能にする 

ファーマコフォアモデル 

•	 DS Catalyst Hypothesis を使用した、最適な 

リガンドに基づくファーマコフォアモデルの作成

•	 	共通特性に基づく重ね合わせの手法は、化合 

物群の結合相互作用が不明な場合に特に 

有効

•	 結合活性と特定の特性を相関させ、既知の 

データに基づいてモデルを最適化する、活性

に基づくファーマコフォアモデル

•	 DS Catalyst SBPを使用した、タンパク質構造に

基づくファーマコフォアモデルの自動生成

機能： 

•	 独自のファーマコフォア特性を作成および編集 

するための、直感的なグラフィックインター 

フェース

•	 タンパク質構造またはリガンドデータから導き

出された排除体積を用いて、作成されたファー 

マコフォアモデルがターゲットの立体障害と 

より高度な相関を持つように改善

•	 特性の選択を容易にする、インタラクティブな

デンドログラムとクラスタ特性との自動関連 

付け

Discovery Studioを使った 
ファーマコフォアモデリング

ファーマコフォアモデリングの威力ーファーマコフォアモデリングは、新薬候補を迅速に同定する 

強力な手法です。活性サイトの構造は判明していないが治療効果があると見られる多数の新薬

候補に対してファーマコフォアモデリングを使用すると、仮想スクリーニングを効果的に行うことが 

できます。有効性が実証されているファーマコフォア手法を使用することにより、研究者たちは限ら

れたデータから驚くほどの結果を得ることができます。最も頻繁に引用されている、ファーマコフォア 

モデリングツールのCatalystは、Discovery Studio®の有用性を高めるために再設計されています。 

従来のツールに加え、フラグメントベース設計、活性プロファイリング、および構造ベース設計の 

ための、強力な新しいファーマコフォアツールが統合されました。

構造に基づくファーマコフォアにより、タンパク質の既知、 

あるいは仮想の活性サイトから結合性相互作用を示すの

に必須の特徴の解析が可能になります。形状とファーマコ

フォアの特徴を組み合わせ、より選択性の高い条件を設定

することが簡単にできます。
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高速で信頼性の高いデータベースの構築と検索 

•	 DS Catalyst Conformation ー 用途に応じて最適化された、 

最高レベルの3つのコンフォメーション発生アルゴリズム

から1つを選択することにより、生体低分子のコンフォメー 

ションの最適なサンプリングを行うことができます。このモジュ

ールには、非常に正確かつ迅速にコンフォメーションを作成

する、新しいCEASARアルゴリズムが組み込まれています。

•	 DS Catalyst Score ー 各化合物の適性や活性値を予測計算 

することにより、化合物の高速な優先順位付けと、重要な 

フィーチャーに対する研究者独自の仮設をファーマコフォア 

モデルの要件に当てはめ、複数のリガンドマッピングを実行

することができます。

•	 DS Catalyst Shape ー さまざまな情報を持つ幾何学記述子

を統合して、ファーマコフォアクエリーの高速化および化学的 

多様性の向上を実現することができます。

•	 DS Catalyst DB Build ー 広範囲にわたる化合物コレクション

をインポートし、エネルギー的に許容されるコンフォメーション 

の三次元データベースを高速かつ簡単に作成することが 

できます。

•	 DS Catalyst DB Search ー あらかじめ設計または高度にカス

タマイズされているクエリーを使用して、何十万もの新薬候補

のリード化合物を高速にスクリーニングすることができます。

最新のファーマコフォア アプリケーション

•	 活用度の高いリガンド設計の新しい手法であるフラグメント 

ベース設計によって、新たなリード構造を作成することが 

できます。De Novo Ligand Builder では、ファーマコフォアの 

機能に適合する多次元的な特性とユーザ指定の試薬リスト 

を組み合わせて、新しい化合物を同定することができます。

•	 DS SBP の Ligand Profiler を共同開発で使用すると、さまざま

なソースの構造ベースファーマコフォアとリガンドを比較して、 

毒性の可能性や創薬ターゲットに対する知見を迅速に得る 

ことができます。内部ソースの作成済みのファーマコフォア

を活用したり、PDBで一般公開されているデータが登録され

ているHypoDBから、高品質のファーマコフォアモデルを検索 

したりすることができます。

 
業界標準の技術

包括的な環境 – Catalystのツールセットにより、リガンドベースと

構造ベースのファーマコフォア手法を組み合わせて使用し、仮

説を作成することができます。同一の統合環境では、これらの

仮設を、単一のツールセットを使用して大幅にカスタマイズし、

複数のデータベース検索で使用することができます。

実証された実績 – コアの技術は、12年以上に渡って革新が続

けられ、ユーザ主導での改善が行われています。また、100を

超える出版物で、製薬業界で深く信頼されているパフォーマン

スが紹介されています。

最先端の技術 – アクセルリスは、現在の製薬業界のニーズに

応えるために、新しい科学ツールを取り入れています。また、 

将来に向けた技術革新をお客様と共に常に計画しています。

使いやすいインターフェース – DSでは、強力で直感的なユーザ

インターフェースが提供されています。DSは、個人のモデリング

技術者の完全に独立したソリューションで使用することも、企業

のクライアント・サーバ・システムの一部として、大規模なモデ

リンググループにおける、より簡単なプロトコル共有や管理の 

ために使用することもできます。

総合ソリューション–Pipeline Pilot上に構築されたDS環境では、

タンパク質モデリング、ファーマコフォア解析、仮想スクリーニン

グ、および他社製のアプリケーションが統合され、無限に拡張 

可能な仮想創薬環境が実現されています。充分に評価され

ファーマコフォアポイントの選択とクラスタ化を容易にする、インタラクティブな 

デンドログラム
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生物学的検証および比較

2007 – 25万件の化合物をスクリーニングした結果、17件の化

合物が検査対象として検出されました。そのうち6件の化合物

は「実験的に確認」され、「ヒト前立腺がんLNCaPに対する有意

な増殖抑制活動が確認」されています。1

2007 – NCIデータベースをスクリーニングした結果、5件の化合

物が検査対象として検出されました。この5件の化合物すべて

の「h-PTP 1Bに対する抑制性のIC50値が、ナノモルから数マイク

ロモルである」とされています。2

2007 – J&Jによって、内部および商用で利用可能なコンフォメー

ション作成アルゴリズムがテストされました。Catalystの手法は、

あらゆる測定基準で他のすべての手法より高い性能を発揮し

ています。3

Discovery Studioの詳細については、次のURLを参照して 

下さい。ttp://accelrys.co.jp/products/discovery-studio

ているCHARMm、MODELER、Catalyst、およびその他のアプリ 

ケーションには、グラフィカルなDS、環境からはもちろん、 

Pipeline Pilot のスクリプトやプロトコル開発環境から、もしくは 

コマンドラインプロンプトからもアクセスすることができます。

並列処理 – DSプラットフォームは、マルチコアプロセッサだけで

なく、グリッドコンピューティングおよびクラスタコンピューティン

グも活用できるように最適化されています。これにより、大規模

なタスクを高速処理することができます。

研究パートナーとしてのアクセルリス

ユーザコミュニティ–毎年ユーザ・グループ・ミーティングが開催

され、100名を超える参加者が新しい研究や現在の結果に関す

る情報を共有しています。

科学コンサルティング–アクセルリスには、創薬のための科学 

ソリューションの実装を専門とする、経験豊富な博士号取得者

が数多くいます。彼らと短期・長期の契約をして、独自ソリュー

ションを作成したり、モデリング実験をすることができます。

カスタマーサポート –アクセルリスのお客様の 98% は、弊社の

サポートチームに満足していると報告しています。

革新に対する使命–産業およびアカデミアの現場において、 

100名以上の博士号取得者が研究者とともに活動しているアク

セルリスは、最新の技術をお客様に提供することに尽力してい

ます。

世界をリードする科学アドバイザー – ライセンス契約、パートナ

ーシップ、科学アドバイザーを通し、計算創薬分野で世界をリー

ドしている専門家のほとんどが、アクセルリスのアドバイスを受

けています。
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既知の結晶構造のリガンドの配向に対するde-novoフラグメントスクリーニングに

基づいたファーマコフォアから導き出された、チロシンキナーゼ阻害剤、メシル酸 

イマチ二ブのマッピング


