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AutoDock Vina Extended
によるリガンドドッキング



ドッキングを行う受容体とリガンドの構造を表示した状態にします。
（受容体：HIV-1タンパク質分解酵素、リガンド：TL-3）

受容体・リガンドの表示

受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備 2



1.Biologyメニュー中の“Structure validation”をクリックし、Alt. locations
タブを表示させます。

2. “Find alternate locations”をクリックし、シミュレーションを行う上で
構造データに問題がないかを検証します。
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立体構造データの検証・補正

3受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



同じくBiologyメニューから必要に応じて、水分子の除去、イオンの除去、
水素原子の付加も可能です。

立体構造データの検証・補正

4受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



AppメニューのAutoDock Vina Extendedをクリックし、AutoDock
Vina Extendedタブを表示させます。

AutoDock Vina Extendedツールの選択

5受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



1 2

1. 受容体を選択します。（受容体ライブラリー指定することも可能です。）

2. AutoDock VinaタブのReceptorでSetをクリックします。

受容体の選択

6受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



1. Flexible chainに指定する側鎖を選択します。
2. AutoDock Vina ExtendedタブのFlexible side chainでSetを

クリックします。
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Flexibleな側鎖の設定

7受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



1. リガンドを選択します。（リガンドライブラリー指定することも可能です。）

2. AutoDock Vina ExtendedタブのLigandでSetをクリックします。
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リガンドの選択

8受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



リガンドの各結合をクリックすることで、回転可能（緑）または回転不可
能（赤）のいずれかを指定します。
（二重結合等、結合の特性に応じて一括で指定することも可能です。）

結合の回転・無回転を指定

9受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



探索を行う領域を指定します。
AutoDock Vina ExtendedタブのSetup search domainまたは、黄色のボックスの頂点をドラッ
グすることで、サイズの変更が可能です。

探索領域の設定

10受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



Dock ligandをクリックし、ドッキングを行います。

ドッキング

11受容体の設定 リガンドの設定 パラメータの設定構造データの準備



計算結果一覧が表示されます。また、出力された各データをクリック
することで、それぞれのドッキングポーズを表示できます。

結果の画面
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ドッキング結果を用いて、受容体–リガンド間の接触面積の算出や、水素
結合を表示することなどが可能です。
また、有償アドオンにより、リガンド解離パスウェイの探索も可能です。

さらなる解析にも対応
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お問い合わせ先：フィルジェン株式会社

TEL: 052-624-4388 (9:00～18：00）

FAX: 052-624-4389

E-mail: biosupport@filgen.jp
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