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ガン細胞で過剰発現する human carbonic anhydrase IX のエピトープ配列とそれを認識する M75 モノク

ローナル抗体を用いて、Multicanonical Molecular Dynamics (McMD)法によるドッキングシミュレーシ

ョンを行った。McMDによって 280－700 Kの範囲において平らな分布が得られたことから、正確な状態

密度を求めることができた。主成分分析（PCA）を用いて得られた温度 300 K における自由エネルギー地

形から、自由エネルギー最安定構造が天然構造に類似し、二番目に安定な構造が天然構造に極めて近い構

造をしていたことから、McMD と PCA による解析によって得られた自由エネルギーを評価関数とするこ

とで、高精度で予測することに成功した。 
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