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計算結合スコアーの分布 結合構造と阻害活性の例
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全結合構造のスコアーから、Rank 2000 を抽出

結合スコアーを再評価して、Rank 200を抽出

3CL protease（Main pro）の結果

化合物の選定
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→ IC50 : 2.4μM

3CL protease
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Main proの発現精製 PL proの発現精製

選定化合物の阻害活性測定例 選定化合物と標的との共結晶

➡有望な阻害化合物を取得
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