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In silico  

A study on the selectivity of compounds for signaling molecules using in silico techniques 
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研究成果概要

共同研究の成果として、発表論文「Analysesof the onset mechanisms of cardio-stimulatory 

action by aciclovir.」において、 AutoDockTools (ADT) vl.5.6を用いて moleculardockingを

行い、 aciclovirをはじめとした数種類の化合物の PDElA及びPDElC、PDE3Aに対する親和

性や結合ポーズを予測した。また、 moleculardockingを行うために必要なタンパク質の立体構

造を得るために、 PDElBのX線結晶構造を鋳型としてPDElAとPDElCのホモロジーモデル

をModeller10.4を用いて作成した。
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