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[技術の利用例] 

・水中の全原子分子動力学(MD)シミュレー 
  ションによる動的挙動・構造安定性の詳細 
  な解析 
・粗視化(CG)モデルを用いたMDシミュレー 
  ション、基準振動解析(NMA)による動的挙 
  動の高速計算 
・蛋白質ドッキングシミュレーションによる複 
  合体構造予測 
・線形応答理論(LRT)を用いた、外部刺激に 
  よる構造変化の予測 

分子シミュレーションによる 
蛋白質の動的挙動の解析 

・変異による動的挙動・構造安定性への影響 
  の解析 
・翻訳後修飾やプロトン化が動的挙動・構造安 
  定性に与える影響の解析 
・天然変性蛋白質(IDP)の構造分布の解析 
・蛋白質複合体構造予測 
・リガンド結合などの外部刺激による構造変化 
  の予測 
                                                        etc. 
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