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抗体の熱安定性予測するための手法を開発するために、融点が異なる複数の抗体に対して分子動力学シ

ミュレーションを実施した。実験から得られた抗体の融点と、常温から高温までの 100 nsの複数のシミ

ュレーションから得られた天然コンタクトの保持率 Q valueとの間に高い相関があることを見出した。

特に親水性コンタクト間の Q valueは非常に高い相関があった。この結果から、親水性コンタクトに注

目した抗体のデザインやシミュレーションによる抗体の安定性の評価によって、より効率的に抗体を生

産、評価することが期待される。今後は、抗体だけでなく他のタンパク質に対して本研究の分子動力学

シミュレーションによる解析を適用して、タンパク質の物性を評価する方法を確立したい。 
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