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⽬的 タンパク質周囲の⽔和⾃由エネルギー分布を⾼速に予測する深層学習モデル
         「Deep GIST」を完成させること

内容 ・ Deep GISTのハイパーパラメータサーチ（特に⽔和エネルギー分布と⽔和エ
                 ントロピー分布の深層学習モデル）を⾏った。

結果 ・Deep GISTは、数⼗秒で⽔和熱⼒学量分布を予測することに成功した（従来法
は数時間から数⼗時間）。

           ・Deep GISTを9つのタンパク質に適⽤し、決定係数を計算したところ、
⽔和⾃由エネルギー分布については、従来法の結果に対して0.76−0.84という

               ⾼い値を⽰した。⼀⽅で残りの分布については、この値よりも低かった。
           ・リガンド結合部位の⽔分⼦をタンパク質外に移動するのに必要な⾃由エネル
               ギー変化を計算したところ、従来法と良好な相関を⽰した。

利⽤した計算機 SQUID 汎⽤CPUノード群 & GPUノード群
ノード時間 11,000 時間


