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Advance/BioStationのご紹介
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タンパク質の立体構造に基づいて医薬品を開発することは有効な方法として広く利用されています．その際，多くの場合、タンパク質と化合物との相互作用を解析するために古典的なポテンシャルに基づいた解析が使用されていますが，限界があることも認識されています．この限界を乗り越えるために，量子化学に基づいた相互作用解析を行うことが期待されています．Advance/BioStationはタンパク質、DNAなどの巨大な生体高分子と他の分子との相互作用を高精度で高速に解析することを目的に開発された量子化学計算ソフトウェアです．

Advavnce/BioStationの計算エンジンであるABINIT-MPは，非経験的フラグメント分子軌道法（ab inito Fragment Molecular Orbital 法，以下FMO法）を実装したソフトウェアです．FMO法では，タンパク質やDNAをフラグメント呼ばれる原子団（アミノ酸残基、ヌクレオチド，低分子単体など）に分割することにより問題のサイズを小さくし，並列処理を行うことで，高速高精度な計算を実現しています．FMO法の特徴は，フラグメント間（アミノ酸残基同士，アミノ酸残基対低分子など）相互作用エネルギーが計算できる点です．また，フラグメントをグループ化することにより，より大きな構造に対しても相互作用解析が可能です．このような解析をAdvance/BioStationで行った計算事例を紹介します．

ぜひ弊社のランチョンセミナーにご参加ください．


