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Trajectories

結合自由エネルギー解析 
(FMO-MP2/PCM)

MD計算による構造緩和、
安定構造解析

阻害剤候補 
結合様式の定量評価

ドッキングシミュレーション

Initial complex

複数の計算手法を用いた統合的創薬計算複数の計算手法を用いた統合的創薬計算



SARS-CoV-2 3CLpro に対するドラッグリポジショニング

FMO binding energy

Baicalein and halogenated baicalein 
showed good binding affinity


