
SS03-6 分子シミュレーションによる蛋白質の分子認識機構とドラッグデザインへの可能性
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1理研基幹研，2理研次世代計算科学

�������	
��
������������������������ !"�#$�%&'

()#�*+�
",-.!/!�01�234�567�89��:�;<=>?@�A!�68�

-B������@CDEFGHI����JKL�MNOP&'�QR S-!"�#$�%T�

/��U",-.NMRVWXYZ[\�]�23��89��:�����^��;<=>?@�_

`a�!"��� =>bcde#f����%g'�@Chi j$e��� Induce Fit_`a��

��cdk�����@Cl�m�n�cdo�@C%p�qr
"4:����=>bcd���@

C;s hitu#��� Population Shift_`a�]%vwt
"�#.xy�67�89z{�!

"|}? O�-;<~G���~��V;<^��|}\%01�����
#����U",-.

��|}? O�#$���:��(�������U-�EH�����@CDEFGHI 89

e#$�%(,#����:�G���DEFGHIP0����2�����#���t
#.JK

�����!"��;<^������� 3D-RISM�]� ;y�¡67 O�#$���:;<=

>?@�89���¢S £��¤:¥¦$�%����U-.§¨©(�;<^��|}{ O�-

���ª����MNO�894�5 ;y�¡67 O�-����;<=>?@�89 «¬e#

$���U"�67�z{�­®¯°`±E�²���³ ´#.


