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AIとFMO法を融合した
インシリコスクリーニングと分⼦間相互作⽤解析⽀援
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インシリコ解析ユニット

⾼度化の成果

PatAによるRNA塩基特異性の解析
〜翻訳開始因⼦eIF4A/RNA/阻害剤複合体〜

エラスターゼの酵素反応の各段階における
動的FMO相互作⽤エネルギー解析

「FMO法による相互作⽤解析⽀援」 ⽀援機関⼀覧
⼤阪⼤学 理化学研究所 茨城⼤学 岐⾩薬科⼤学 ⽇本⼤学 量⼦科学技術研究開発機構
東京⼤学 ⿅児島⼤学 九州⼤学 神⼾⼤学 筑波⼤学 ⼤阪府⽴病院機構

徳島⽂理⼤学 横浜市⽴⼤学 ⿃取⼤学 星薬科⼤学 安⽥⼥⼦⼤学 ⻑寿医療研究センター
他 合計29件以上の⽀援

l FMO法による相互作⽤解析⽀援
l FMO法に基づく創薬基盤・相互作⽤解析⼿法の⾼度化
l FMO創薬コンソーシアムと連携した若⼿研究者のトレーニング

毎年、初⼼者講習会および夏の学校を開催(2022~2026年)
BINDS⽀援者・⽀援依頼者の双⽅で講義を分担

ヘリカーゼ・プライマーゼ阻害薬(HPI)の阻害機構解析
〜ヒトヘルペスウイルス1〜

計算科学×合成化学による
新規mGlu5アロステリックモジュレーターのAI創薬

FMO法による相互作⽤解析⼿法の強化 創薬AIの⾼度化を⽬指したFMO計算基本データ収集

フラグメント分⼦軌道法（FMO法）とは︖
①巨⼤分⼦をフラグメントに分割
②全エネルギーの計算
③フラグメント間相互作⽤エネルギー(IFIE)の算出
④ 分⼦内・分⼦間の相互作⽤を定量的に解析


