
BIOVIA DISCOVERY STUDIOでの
生体高分子の構築と解析

データシート
ペプチド・タンパク質・核酸のような生体高分子の構造
は複雑ですが、生物学的機能にとっては欠かすことので
きない要素です。巨大分子の構造を決定付ける重要な
要素のひとつに、高分子の残基間静電相互作用が挙げ
られます。DS Biopolymerは、基本的な残基構成要素か
ら生体高分子を作成および修飾するだけでなく、バル
ク溶媒やイオン強度の影響を含めた分子の静電特性を
計算することも可能でさり、それによって巨大分子の活
性の違いを理論的に考えるために不可欠なデータが得
られます。

BIOVIA DISCOVERY STUDIOの研究環境
DS Biopolymerは、モデリングおよびシミュレーション技
術を統合したソフトウェアであるBIOVIA Discovery Studio®
が提供する研究環境の一部です。BIOVIA Discovery Studio
は、BIOVIAのPipeline PilotTMプラットフォームテクノロジ―
上に構築されているため、これらのモジュールは他の強力な
アプリケーションと広く統合されており、そのため配列アラ
イメント・タンパク質ホモロジーモデルの作成・ファーマコ
フォアモデルの構築と解析・受容体-リガンド相互作用の検
証・分子力学計算の実行などの作業が可能になります。

特徴
•	 巨大分子構造の構築と編集
•	 DS Biopolymerでは、ペプチド・タンパク質・核酸
•	 (DNAおよびRNA)の構造の迅速な構築および修飾が可能で

す。

ペプチドおよびタンパク質の構造
•	 残基の追加・置換・消去により、ポリペプチド構造を簡単

に組み立て、編集することができます。
•	 ユーザが検討している構造に対して、電荷や原子半径の設

定および中世あるいは電荷したN-末端・C-末端の作成が
可能です。

•	 様々な標準へリックス構造あるいはβストランドを適当な
残基範囲に適用することにより、二次構造を作成すること
ができます。

•	 phi角とpsi角を指定することにより、非標準のターン構造
を望んだ位置に挿入することができます。

•	 DS Biopolymerは、不完全な側鎖・不適切な結合および結
合次数などの、タンパク質の構造上の間違いを修正するこ
とも可能です。

•	 タンパク質のレポートおよび疎水性プロットを作成するツ
ールが装備されています。

核酸構造
標準らせんパラメータを使い、A-、B-、Z-型の一重、二
重、三重らせんのDNA分子を迅速に作成することができま
す。
一重あるいは二重らせんのRNAおよびA型のDNA-RNAハイ

ブリッド分子は、標準のらせんパラメータを使って構築する
ことが可能です。
二つの核酸分子を繋げることができ、Capping/Primesボタ
ンのような核酸末端処理を行うことができます。

静電場解析
低分子から巨大分子までの静電ポテンシャルおよび溶媒和エ
ネルギー計算のための強力かつ多目的なPoisson-Boltzmann
静電場シミュレーションプログラムであるCHARMm PBEQ
をDS Biopolymerにて利用することができます。形状および
静電特性は低分子および巨大分子の機能を決定付けることが
しばしばあります。DS Biopolymerは、不適切な誘電モデル
あるいは具体的な溶媒を使用することなく、このような特性
の検証のための洗練されたツールを装備しています。溶媒が
存在するか否かの影響が考慮され、どちらの場合においても
巨大分子の静電ポテンシャルの計算が結果的に異なる可能性
があります。
•	 タンパク質残基の変異によって生じる静電ポテンシャルの

変化をDS Biopolymerを用いて検証することができます。
•	 Focusing Methodsを用いた高精度の計算が可能です。
•	 巨大分子および溶媒を別々の誘電ドメインとして取り扱う

ことにより、CHARMm PBEQは溶媒和・基質結合・静電
相互作用における分子形状の影響を厳密に取り入れること
ができます。

•	 一連の電荷の全静電エネルギー（各電荷および電荷間の全
溶媒和エネルギーを含む）が考慮されます。

•	 Colulombic Modelの計算で再現できなかった実験結果を
CHARMm PBEQ計算で再現することができます。

DS Biopolymerは、構造最適化および分子動力学計算に備
えて、DNA二本鎖を作成し、タイプするのに用いられました。
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ダッソー・システムズの3Dエクスペリエンス・プラットフォームでは、11の業界を
対象に各ブランド製品を強力に統合し、各業界で必要とされるさまざまなインダス 
トリー・ソリューション・エクスペリエンスを提供しています。
ダッソー・システムズは、3Dエクスペリエンス企業として、企業や個人にバーチャル・ユニバースを提供することで、持続可能な 
イノベーションを提唱します。世界をリードするダッソー・システムズのソリューション群は製品設計、生産、保守に変革をもたら
しています。ダッソー・システムズのコラボレーティブ・ソリューションはソーシャル・イノベーションを促進し、現実世界をより良い 
ものとするためにバーチャル世界の可能性を押し広げています。ダッソー・システムズ・グループは140カ国以上、あらゆる規
模、業種の約19万社のお客様に価値を提供しています。より詳細な情報は、www.3ds.com（英語）、www.3ds.com/ja （日本語）を 
ご参照ください。
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•	 BIOVIA Discovery Studioの強力な可視化機能により、 
CHARMm PBEQにて作成された静電ポテンシャルグリッ
ドをソリッド表示・三角あるいは四角メッシュ・ボリュー
ム等値面として観察することが可能になります。これによ
り、タンパク質内および周囲の静電ポテンシャルの広がり
および形状を見積もることができます。

X-RAY 解析ツール
DS Biopolymerには、検証中のタンパク質モデルとリガンド
を指定したタンパク質-リガンド複合体の電子密度マップ中
に自動的にフィットするツールが装備されています
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タンパク質表面に表示したPoisson-Boltzmann静電ポテン
シャル。正 (青)中性(白)及び負(赤)で範囲を示す。


