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Research Summary 
• タンパク質間相互作用を高速で正確に計算できる Generalized Born モデルと連続体

Lennard-Jones モデルを組み合わせたモデルを考案し、最適パラメータを明らかにした。 

• GB モデルを用いたエネルギー計算により、アクチン重合のリエントラント転移が大域静

電斥力と局所静電引力のバランスで説明できることを示した。 

• AMD 計算により電子伝達タンパク質における酸化還元状態と構造状態のカップリングを

明らかにした。 

• MD 計算により ATP 合成酵素における回転ブラウン運動の特性を明らかにした。  


