
タンパク質の丸ごと計算が可能なフラグメント分子軌道（FMO)法について、基礎と応用について講義する。FMO法は、分

子を小さなフラグメントに分割して計算する方法であり、全系のプロパティに加えて、リガンドと各アミノ酸残基間の相互

作用を解析できる。これから得られるリガンドの結合様式についての知見は、医薬品分子の設計に有用であると期待さ

れている。本講義では、FMO法の基礎と医薬品分子設計への応用例を紹介する。
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