
 
 
 

 
  
 

 

FlexXは、タンパク質のリガンド結合部位に、医薬候補化合物をフラグメント単位で配置することで高速に化合物のドッキング構

造を予測するプログラムです。SBDDプラットフォーム SeeSARから簡単な操作で計算を実行できます。結合部位に化合物群を

順次配置しリガンド候補を絞り込むバーチャルスクリーニングや、リガンド-受容体間の相互作用解析に利用できます。 

 

 

FlexX は、様々な論文で引用されているタンパク質-リガンドのドッキング

ツールです。数百の論文で引用され、薬剤開発の分野において多数の成功事例

があります。FlexX は、ポケット中で化合物配座をフラグメント単位で再構築

（Incremental Construction1アルゴリズム）することでリガンドと受容体の結

合構造を高速に求めます。ユーザーは、リガンド-受容体間の相互作用解析や

化合物ライブラリーを用いたバーチャルスクリーニングにFlexXを活用できま

す。 

特徴 

 
✓ ： 受容体が持つ相互作用点を満足するように化合物を配置

します。水素結合、配位結合、疎水相互作用等に対応しています。 

✓ ：毎分数分子のドッキングを行うことができます。複数コアを指

定した並列計算に対応しています。 

✓ ：ファーマコフォアを用いてドッキングポーズを絞

れます。水素結合ドナー/アクセプター、疎水性、環構造等、様々なファーマコフ

ォアに対応しています。SMARTS を用いた指定も可能です。 

✓ ：指定した部分構造あるいは化合物間の MCS

（Maximum Common Structure）をテンプレートとしたドッキングが可能です。

1 分子当たり数秒で処理します。 

✓ ：受容体構造の前処理、ファーマコフォア拘束、ドッキン

グ計算の実行は SeeSARを用いて簡単にできます。FlexX によるドッキングシミュレーションの結果を SeeSARに読み込み、

結合自由エネルギー Hyde スコアを用いてドッキングポーズの評価ができます。 

 

 
 

Windows 64bit、Linux x86 64bit、MacOS 64bit 
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図 2. EGFRと 5つの阻害剤とのドッキ

ングシミュレーション結果。結合自由

エネルギーが強いと判定されたドッ

キングポーズを表示。 

 

 

図 1. 配置されたフラグメン
ト(赤)からの化合物の全体構

造の再構築。白と緑はリガン
ドと受容体の X 線結晶構造。 


