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Center for Research on Innovative Simulation Software

http://www.ciss.iis.u-tokyo.ac.jp, http://www.satolab.iis.u-tokyo.ac.jp

計算生体分子科学

機械工学専攻

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

タンパク質の全ての正準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

シトクロムc3の分子軌道(骨格は4つのヘムのみ描画)

等値面表示 雲状表示 タンパク質内部探査


