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専門分野 ●計算生体分子科学

ProteinDFによるタンパク質全電子計算

タンパク質が持つ

全ての電子の分子
軌道が計算できる、

世界でも類を見な
い量子化学計算
ソフトウェア

“ProteinDF” 
を開発。

基礎研究のみなら
ず、新規酵素や創
薬設計などの応用
研究にも有用な、
生体分子の反応を
精密に解析する実
用的なシミュレー
ションシステムを
構築しています。

タンパク質の美しい
分子軌道の世界を
ご堪能ください。

All-Electron Calculations on Proteins by ProteinDF

タンパク質の革新的なシミュレーション

工／機械工学専攻
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ヘム(鉄－ポルフィリン)を
4つ持つcyt. c3の分子軌道

横線一つ一つが
分子軌道のエネルギー


