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【研究内容の概要】

タンパク質内部や分子間のアミノ酸側鎖間の相関関係を調べる新手法を開発しま
した．

生体高分子の動的相関量解析方法
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・ 従来の方法では実現できなかったアミノ酸間の相関関係を精密評価
・ 計算科学との連携で高速にタンパク質の性質を評価可能
・ どのようなタンパク質にも適用可能
・ アロステリック効果を効果的に抽出し創薬等に貢献
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・ タンパク質の人工的改変
・ アロステリック創薬
・ タンパク質物性の評価と理解
・ 新規酵素作成
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アミノ酸側鎖（Residue）毎の
時間依存性原子間距離情報に変換

アミノ酸側鎖間のマップ（2次元図）
「タンパク質内アミノ酸の動的相関関
係」を明確に視覚化

分子動力学（MD）データ作成

アミノ酸側鎖内距離情報の
相互情報量計算
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