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Research Summary 
• Accelerated MD 計算により圧電アロステリーをアクチンフィラメントにも見出した。 

• MD 計算により ATP 結合に起因するミオシンの誘電アロステリーの別経路を解明した。 

• MD計算によりATP結合に起因する誘電アロステリーをDNA結合タンパク質に見出した。 

• MD 計算により ATP 合成酵素におけるプロトン移動経路を見出した。 

• 粗視化 MD 計算と Adaptive アンブレラ･サンプリング法によりタンパク質の disorder が相

互作用相手からの解離を速めることにあることを示した。 

• Onsager-Kirkwood-Fröhlich 理論を用いた解析によってミオシン周囲の水の誘電率の特異性

を示した。 


