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FTrees の仕組み 

FTrees は、木構造を利用して分子を表現します。この木構造は、

官能基を表すノードで構成されており、ノード同士が相互に連結する

ことで、分子全体のトポロジーを描写します。各ノードには、対応する

部分構造の物理化学的特性を捉えたプロファイルが含まれています。

プロファイルには、以下の属性が含まれます: 

 体積 

 環構造の大きさ 

 ファーマコフォアプロパティ (水素結合ドナー/アクセプター、アミド性、

芳香族性、疎水/親水性) 

 

2つの木構造は、配列アラインメントのように互いにアラインメントされ

ます。これにより、それぞれの木構造の対応するノードが (対応する部

分構造が同じ色で示されるように) マッピングされます。マッピングされ

たノードは、その特性プロファイルに基づいて比較され、"局所的な類

似度  (Local Similarity)"が算出されます。 "全体的な類似度 

(Global Similarity)"は基本的にこれらの全体的な平均であり、複

数の分子がどれくらい類似しているかを分類する際に使用できます。

この値は、0は類似していない状態、1は同一であることを示します。 

部分構造の色分けは、ユーザーがクエリー分子のどの部分構造がヒ

ット分子のどの部分構造に対応しているかを把握する際に役立ちま

す。FTrees によって見つけられるアラインメント (またはマッピング) は、

すべての候補の中で最も高い"全体的な類似度"を持つものです。 

 

利点 

 類似性の理解: 分子のアラインメントと直感的なカラ―コードによ

り、類似性を視覚化 

 数十億もの分子を 5 分で検索可能 

 

スキャフォールドホッピング 

FTreesの主な利用用途は、"類似した特性を持つが、スキャフォール

ドの異なる分子を見つけること"です。この目的のために、大規模なラ

イブラリーがバーチャルスクリーニングされ、ランク上位の化合物が選ば

れ、検討されます。このようなヒットリストを下へ見ていくにつれて、分

子の構造的類似性は徐々に低くなります。通常、類似度が 0.7～

0.9 の範囲に、最も興味深い結果が見つかります。この範囲の分子

は、ファーマコフォア特性の点では十分に類似していながら、スキャフ

ォールドが変換されたものが高度に濃縮されています。 

 

独立性 

FTrees は、他の 2 次元記述子とは独立した手法であることが示さ

れています。これは、FTrees が他の手法では見落とされがちな分子

特徴を検出でき、またその逆も同様であることを意味します。FTrees

は構造的側面だけに注目するのではなく、分子を特定のトポロジー

に配置されたファーマコフォアの特徴を持つターゲットとして捉える、よ

り全体論的かつ"ファジーな"アプローチを採用しています。Tanimoto

類似度に基づくフィンガープリントのような他の手法では、FTrees が

容易に認識できる関連性の高い化学的特徴を捉えられないことが

多くあります。 

 

入手可能な検索結果 

FTrees は、数十億から数兆、あるいはそれ以上という膨大な数の

分子を含む広大なケミカルスペースのスクリーニングにおいて優れた能

力を発揮します。この広大な化学領域を効率的に探索し、関連性

が高いだけでなく、合成可能な化合物を取得します。利用可能な

ケミカルスペースの幅と多様性を向上させるため、BioSolveIT 社は

信頼できるパートナーと連携しています。これにより、市販されている

分子やオンデマンド合成 (make-on-demand) 可能な分子を含む

ケミカルスペースが実現し、創薬や分子設計で探索・活用できる化

合物の範囲がさらに拡大します。 
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ケミカルスペースを探索し、ファジー・ファーマコフォアに基づいて新しいスキャフォールドを瞬時に

発見します。FTrees は、分子フィンガープリントに対する優れた独立的な手法を提供します。 
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