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計算生体分子科学

機械工学専攻

各種教科書あり〼

量子化学計算を用いたタンパク質のデザイン
Protein Design by Quantum Chemical Calculation

タンパク質全ての分子軌道が計算できるソフトウェア“ProteinDF/QCLO” を開発
https://proteindf.github.io/

これらを用いてタンパク質の設計を行っています

演繹法；なにがすでに影響を及ぼしているのか

帰納法；どこを変えれば新たに影響を与えうるか

𝑯𝑯𝛹𝛹 = 𝐸𝐸𝛹𝛹

?
たくさんの
経験が必要

・機械学習
・データ同化

代表的な
構造で解く

従来の方法；
遺伝子系統樹, ホモロジーモデリング, 分子動力学法

本方法；
タンパク質の正準分子軌道解析


