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コンピューターで
生物の分子を調べる

宮下治
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OpenStax College - Anatomy & Physiology, Connexions Web site. http://cnx.org/content/col11496/1.6/

細胞
ミトコンドリア

細胞核
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Credit: Cell: Mariana Ruiz Villarreal, ribosome & ATP synthase David Goodsell - RCSB PDB Molecule of the Month, DNA Zephyris

細胞から分子へ
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R. Palmer, Nature 2011

目的：生物分子を理解し医学へつなげる

インフルエンザ
ウイルスが細胞
に取り込まれる

過程
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生物分子を見る

RNA sponge, Song, Gallagher-Jones, et al

David J Morgan from 
Cambridge, UK - Tecnai
12 Electron Microscope

X線結晶解析，自由電子レーザー

電子顕微鏡

NMR

データ解析

Cyanovirin-N, Sandstom, et al
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Mitochondria animation

https://www.youtube.com/watch?v=RrS2uROUjK4
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分子をプログラムで表現

量子力学 古典力学

水分子 H2O

2013ノーベル化学賞
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パラメーター

分子をプログラムで表現
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分子の動きをコンピューターで再現
１．力の計算

２．ニュートンの運動方程式を解く（少しずつ近似的に）

１回のサイクル
=フェムト秒
=10-15秒



2015/12/3

10

膨大な計算量
• 生物は複雑
• 現在のシミュレーションは，単純なごく一部のほんの一瞬

分・時間 細胞

Vendruscolo & Dobson, Current Biology 2010

x109
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長いシミュレーションをする工夫

• 粗視化モデル

• 拡張シミュレーション

• スーパーコンピューター

• 並列化プログラム
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HPCI5 video
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原子力研究開発機構
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シミュレーションの映像

資料準備
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