
SS03-2 タンパク質－リガンド複合体の構造モデリングとフラグメント分子軌道法による結合

エネルギー計算

◯北浦 和夫1

1京大院薬

�������	�
�������������������� !"#$��%&�'()*+

,-*.*/01,1,� �����23�!"4%5������ 6789�:;<=>?FMO@

A�;<BC?MM@��DA?IFMOMM A@�EF)�0GHA�I/J KLMN�OP�Q

2?CK2@�R��	�
?4 S@��23�!"4%5���TU�0!"4%5��V� ��

���23�WX� 6Å Y�Z;<�[\)�#$�]�I/ �	�
��^_�`�abcd

ef?g 800h<@� FMO^_�) ������eX�i;?g 5,000h<@�Z;<?g 6,000

h<@�MM^_�)�0�	�
���jk������!"lm�no����� QM^_� 

MM ^_�p�� CK2 �8�q��rs��K t�u��^_vw�Z;<�xyi;�) e

X�i;��zJ{|)�0FMO��� }~�;�B�������:���6�r�?HF-D@�

��V f���� 6-31GVTU�0MM���� ������ AMBERBC Z;<� TIP3P�

I/�0��!"� ��������!"��)J R,�,��	�
�
rO�8)J'()�0

4%5!"� R,�,�23� X ���!"���no)�0�,.�!"�I/J �]�

FMO-MP2/6-31G*V��)J����������0�� FMO/PCM ����X�������

)�0�S��	�
V �� �����������¡~¢��/£��¤)�0


