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講演概要講演概要

蛋白質立体構造サンプリングのための拡張アンサンブル法と、溶媒の効果を統計力学的に取り込むための積分方程
式(RISM)理論との複合アプローチについて述べる。複合アプローチが、蛋白質と溶媒を同時に取り扱う通常のシ
ミュレーション手法には見られない多くの利点を有することを示すと共に、残された問題や今後の展望について考
察を行う。

https://ccportal.center.ims.ac.jp/node/179
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