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柔らかさの特徴を織り込んだ理論開発と柔らかさと機能の関係解明を進めます。また理論

と実験の比較に基づく理論計算の改良と柔らかさの統合的な理解を目指した研究を行いま

す。更に柔らかさを考慮した立体構造・分子機能の予測と設計を目指します。  
           

〈研究グループアクティビティー〉 

  
 

 
 

柔らかさを考慮した立体構造・分
子機能の予測と設計  

 

タンパク質－タンパク質複合体の
立体構造予測  

 

理論と実験の比較に基づく  
柔らかさの統合的な理解  

 

線型応答理論によるタンパク
質の応答  

 

巨大分子・分子集合体の  
柔らかさと機能の関係  

 

柔らかさの特徴を織り込んだ  
理論開発  

 

 

A01 解析 

脂質との相互作用による
TRPV1 の柔らかな構造変化  

 

nt-PaCS-MD による柔らかな構
造変化の探索  
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We will consider softness of complex molecular systems in the development of simulation 
methods and apply them to investigate softness-function relationship. Integrated approaches to 
elucidate the softness will be conducted by comparison between computation and experiment. 
Considering the softness, molecular design and prediction will be also addressed.  
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Protein-protein complex structure 

prediction 

 

Integrated understanding of softness 
from theory and experiment 

 

Soft conformational change of TRPV1 
induced by interaction with lipids 

 

Softness-function relationships 

 
Consideration of the softness in 
the development of simulation 

 

 

A01 Analysis 

Consideration of the softness in 
prediction and design 

 

Protein response from linear response 
theory 

 

Searching soft conformational change by 
nt-PaCS-MD 

 


