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生体分子の振動スペクトルを定量的精度で計算できる新しい理論的方法を開発します．①

非調和性，②生体環境の動的効果，③計算コストをバランス良く考慮した計算手法を考案

し，プログラムに実装します．  
	 	 	 	 	 	 	 	 	 	  

〈研究グループアクティビティー〉	 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

顔写真  

A01解析 

振動状態理論 

 

HΨn = EnΨn  

 

・	 非調和ポテンシャル 
・	 擬縮退摂動論 

・	 振動モードの変分最適化 

凝縮相のスペクトル計算 
	 !

!

!

I(ω) = wn I n (ω)
n=basin
∑

 

 
アミドバンド 

・	 ポリペプチド  
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・	 スフィンゴミエリン脂質二重膜  
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We develop a new theoretical method to predict the vibrational spectrum of biomolecules with 

high accuracy by taking into account the anharmonic and environment effects with reasonable 

computational cost. 
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A01 Analysis 

Vibrational Structure 
Theory 

 

HΨn = EnΨn  

 

・	 Anharmonic Potential Energy 
・	 Quasi-Degenerate Perturbation 
・	 Optimized Vibrational Modes 

Weight-averaged method 
for Condensed Phase 
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The Amide Bands 
・	 Polypeptide 
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・	 Sphingomyelin bilayer 
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Strong Hydrogen Bonds 
and Proton Transfer 
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