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本書のポイント 

～AlphaFold、In silico創薬、NMR、X線、クライオ電子顕微鏡～ 

☆wet分野、dry分野、両分野による構造解析の進め方と事例を掲載！！ 

☆創薬研究の胆である「相互作用解析」や「各種DBの使い方」の事例が満載！！ 

新刊書籍 

2023年7月発刊 

※大学、公的機関、医療機関の方には割引価格（アカデミック価格）で販売いたします。 詳しくはお問い合わせください。 
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ぜひご試読ください 

タンパク質の構造解析手法と 

In silico スクリーニングへの応用事例 

In silico創薬成功へのヒントが見つかる 

   ・企業/研究機関が行うIn silico創薬の事例を紹介 

   ・コンピュータと研究者の作業分担の違いが分かる 

   ・低分子～抗体医薬品まで幅広い事例の紹介 

高品質なタンパク質結晶の求め方 

・最適なタンパク質結晶化の条件設定の考え方 

・タンパク質の結晶化戦略、保存法を紹介 

多数のMDシミュレーション事例紹介  

・糖鎖の3次元構造の動態予測 

・タンパク質のフォールディング問題への解決 

・パラメータや力場設定の決め方を解説 

AlphaFoldによる創薬への可能性 

・AlphaFold2の使い方と事例の紹介 

・企業によるAlphaFold2を用いた研究の紹介 

各種データベースについて解説 

・PDB/UniProt/ChEMBLなどの使い方を紹介 

・某企業によるADME評価データの 

 DBシステムの構築事例の紹介  

構造解析の流れとコツを伝授 

・溶液NMRの試料前処理と測定条件設定 

・X線でのタンパク質構造解析の流れとコツ 

・クライオ電子による構造解析事例の紹介 

※本書の目次は裏面をご覧ください。 



https://www.gijutu.co.jp/ 
TEL：03-5436-7744 

第1章 構造生物学のための主な物理的解析手法 

★ 構造解析を行う際の前処理法や測定条件の検討とは！？ 

第1節 溶液NMRの手法を用いたタンパク質の立体構造解析 

第2節 溶液NMRのための試料前処理と測定条件設定 

第3節 タンパク質を多角的に捉えるNMR測定法 

第4節 蛋白質-DNA複合体のX線結晶構造解析 

第5節 タンパク質凝集体の分析法と結晶化分析 

第6節 ラマン分光法の構造生物学的利用 

第7節 中性子を活用した水とタンパク質の捉え方 

第8節 シンクロトロン光（放射光）を活用したタンパク質構造研究 

第9節 生細胞内部を可視化するナノ内視鏡の可能性 

第2章 クライオ電子顕微鏡による構造解析 

★ クライオ電顕の試料調整から活用例まで幅広く解説！！ 

第1節 クライオ電子顕微鏡によるタンパク質の構造解析 

第2節 クライオ電子顕微鏡用の試料作成とその構造解析 

第3節 産業用酵素開発におけるクライオ電子顕微鏡の活用 

第4節 AI技術を応用したクライオ電子顕微鏡による解析 

第5節 クライオ電子顕微鏡における画像処理 

第3章 高品質なタンパク質結晶の求め方         
★ 結晶化条件のパラメータ設定の最適化を解説！！ 

第1節 最適なタンパク質結晶化への条件検索 

第2節 中性子用大型タンパク質結晶育成に向けた凝固ゲル中結晶利用 

第3節 ハイドロゲルによるタンパク質結晶の保護法 

第4節 塩濃度の違いによるタンパク質結晶の構造解析 

第5節 ウェスタンブロット法によるタンパク質の検出 

第6節 アミノ酸類を添加剤として用いたタンパク質の結晶化戦略 

第7節 X線構造解析に向けたタンパク質結晶の凍結保存 

第8節 膜タンパク質の結晶化 

第9節 磁気力ブースターを利用した完全無容器結晶成長 

第4章 分子シミュレーションによる 

            タンパク質構造予測 

★ 複雑なタンパク質のシミュレーションの紹介！！  

第1節 バイオインフォマティクスの今後の展望 

第2節 タンパク質構造とアミノ酸配列の関係 

第3節 分子シミュレーションによる糖鎖の3次元構造の動態予測 

第4節 漢方薬におけるin silicoを用いた薬物評価 

第5節 分子シミュレーションによる 

           タンパク質のフォールディング/ミスフォールディング 

第6節 分子動力学シミュレーションと溶液統計力学理論を用いた 

           ペプチド凝集解析 

第7節 OpenMMによるタンパク質のMDシミュレーション 

第8節 タンパク質構造安定性における疎水性相互作用仮説の検証 

 

第5章 AlphaFold2の可能性と 

           タンパク質の立体構造解析事例 

★ 業界に激震を与えたAlphaFoldについて徹底解説！！ 

第1節 タンパク質構造予測法AlphaFold2の可能性 

第2節 タンパク質デザインによる産業応用への期待 

第3節 AlphaFold2を用いた企業の取り組み 

第4節 SWISS-MODELを活用したホモロジーモデリング 

第5節 拡張アンサンブル法による３次元構造予測法 

第6節 ベイズ推定を用いたタンパク質分子シミュレーション 

第6章 In silicoスクリーニングへの応用事例 

★ 様々なIn silicoスクリーニング事例の紹介！！ 

第1節 In silicoを用いたタンパク質―リガンドの相互作用解析と分子設計 

第2節 In silico創薬技術に基づく 

           Computer-Aided Drug Designの考え方 

第3節 In Silico創薬技術に基づく 

           Fragment-Based Drug Designの考え方と応用事例 

第4節 化学的に正しい立体構造データの収集 

第5節 フラグメント分子軌道法による 

           分子間相互作用データを収集したデータベース 

第6節 ディープラーニングを用いた化合物―タンパク質の相互作用予測 

第7節 PPI（タンパク質間相互作用）を標的とするドラッグデザイン 

第8節 生体分子シミュレーションによる核酸医薬品開発への展開 

第9節 分子標的創薬にむけたmRNAのインシリコ構造解析 

第10節 タンパク質立体構造情報に基づく 

            In silicoドラッグリポジショニング創薬支援 

第11節 スーパーコンピュータ「富岳」によるIn silico創薬 

第12節 量子化学計算とプローブ分子を用いた分子相互作用場算出 

第7章 In silico創薬に用いられる 

           データベースとソフトウェアの使い方 

★ 各種DBの使い方から、役立つソフトまで紹介！！ 

第1節 タンパク質立体構造データベースPDBと予測構造 

第2節 アミノ酸配列関連データベースUniProtの使い方 

第3節 タンパク質分類データベースInterProの使い方 

第4節 生物活性物質データベース ChEMBL の使い方 

第5節 タンパク質配列モチーフデータベースPROSITEの使い方 

第6節 KNIMEを活用した創薬研究効率化の取り組み 

第7節 MOEの分子構造データベースと創薬への活用 

第8節 タンパク質構造予測ソフトウェアの紹介 

タンパク質 技術情報協会 書籍 
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