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単量体立体構造サンプリング オリゴマー化阻害阻害化合物探索

ポケット探索

化合物スクリーニング



オリゴマー化阻害剤開発を可能にする新規シミュレーション技術

• PaCS-MD/MSMによる立体構造変化予測・結合予測
立体構造変化予測を可能にする

並列カスケード選択MD法 (PaCS-MD)

取りうる立体構造を高速に探索する超並列計算
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PaCS-MD cycle

マルコフ状態モデル(MSM)と組み合わせた
結合予測 (PaCS-MD/MSM)

化合物の結合能を高精度に評価する超並列計算
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