
2015 年 10 月 7 日（水）～ 2016 年 2 月 3 日　毎週水曜日　17:00 ～ 18:30　全 15 回

第 3 編　医療・創薬における計算生命科学
3.2

フラグメント分子軌道法による
タンパク質－リガンド相互作用の
高精度解析と創薬への応用
量子化学計算の一手法であるフラグメント分子軌道 (FMO) 法は、タンパク質の電子状態を高速かつ高精度に計算で
きる手法として、インシリコ創薬における利用が期待されている。特に標的タンパク質とリガンドとの相互作用を
精密に評価できるため、相互作用の理解から化合物のデザインにまで応用することが可能である。本講義では、
FMO 法の解説とタンパク質－リガンド相互作用への適用例、そして産学官連携コンソーシアムによる「FMO 創薬」
の最近の取り組みについても紹介する。

福澤　薫　( 日本大学 松戸歯学部　助教 )

＜次回の予定＞
　2016/1/20　3.3　創薬と医療のためのシミュレーション科学とビッグデータ科学　
　　　　　　　　　（奥野恭史　京都大学大学院 医学研究科　教授）

開催日時：2016 年 1 月 13 日（水）　17:00 - 18:30

遠隔インタラクティブ講義

計算生命科学の基礎 Ⅱ　生命科学と理工学の融合による生命理解と健康・医療への応用

【申し込み方法】
参加費は無料です。受講は、インターネット受講か神戸大学会場受講かを
選択できます。参加する講義は 1 回からでも自由に選択可能です。
神戸大学計算科学教育センターのホームページから開催日前日までに
お申し込みください。詳しくはホームページをご覧ください。
http://www.eccse.kobe-u.ac.jp/distance_learning/
お申込み先 http://www.eccse.kobe-u.ac.jp/entry/distance_learning/?id=674
★神戸大学会場受講の場合
　申し込みなしでも当日参加可能です。直接会場にお越しください。
　会場では講師に直接質問が可能です。　

主催：神戸大学計算科学教育センター
共催：神戸大学連携創造本部、理化学研究所  HPCI 計算生命科学推進プログラム、産業技術総合研究所  HPCI 戦略プログラム分野 1　人材養成プログラム、
　　　理化学研究所  計算科学研究機構　
後援：兵庫県、神戸市、公益財団法人都市活力研究所、NPO 法人バイオグリッドセンター関西、公益財団法人計算科学振興財団

アクセス詳細  〉 http://www.eng.kobe-u.ac.jp/accessmap/

● 講義会場
神大本部工学部前

（バス停）
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創造工学スタジオ2
C3-101

＜講義スケジュール＞
第 1 編　ゲノムから見る生命科学
1.1　ヒトの病気はヒトの研究で～生命情報の統合によるヒト生物学と先制医療

　　（2015/10/14）

1.2　生物システムの設計：システム生物学から合成生物学へ（2015/10/21）

1.3　遺伝子ネットワーク解析 : 細胞の状態変化の過程を探る（2015/10/28）

1.4　到来する大規模生命情報の解析に備えて（2015/11/4）

第 2 編　タンパク質からみる生命科学
2.1　計算生命科学のための量子化学基礎（2015/11/11）

2.2　タンパク質の量子化学計算（2015/11/18）

2.3　分子動力学計算によるタンパク質の機能解析（2015/11/25）

2.4　分子動力学計算を活用したインシリコ創薬（2015/12/2）

2.5　QM/MM シミュレーションによるタンパク質機能解析（2015/12/9）

第 3 編　医療・創薬における計算生命科学
3.1　製薬企業におけるデータ駆動型の研究開発（2015/12/16）

3.2　フラグメント分子軌道法によるタンパク質－リガンド相互作用の高精度解析と

創薬への応用（2016/1/13）

3.3　創薬と医療のためのシミュレーション科学とビッグデータ科学（2016/1/20）

3.4　創薬における計算生命科学：インフォマティクスとシミュレーションを融合した

インシリコスクリーニング（2016/1/27）

3.5　大規模計測と大規模計算の時代の脳科学（2016/2/3）　

　　　　　　　　　　詳しくはホームページでご確認ください。

【会場】
神戸大学工学部学舎１階　C3－101（創造工学スタジオ２）


