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摘要

本發明為一個計算機演算法 ， 應用於設計蛋白質與蛋白
質之間相互作用的 氨 基酸序列組成。此計算機演算法根
據已知蛋白質結構資訊 ， 統計蛋白質結構 內 的原子間相
互作用的空間分布、蛋白質表面與水分子的作用以及蛋

白質結構的保留性並製作成知識資料庫。再利用此資料

庫來設計蛋白質表面的 胺 基酸序列以辨識選定的分子結
構。

技術優勢

目前單株抗體的發展平台主要是基於動物免疫系統的反

應或是抗體庫的隨機篩選。這兩種平台除了在尋找適合

的抗體上有限制之外 ， 成本也相當昂貴。而使用電腦來
設計 ， 提供了一個新的發展平台 ， 並節約發展的成本與
時間。然而 ， 目前以電腦為基礎的方法受到兩個限制。
其一是合適的抗體與抗原之間相互作用能量的計算方

法 ， 其二是抗體-抗原相互作用介面的序列組合與結構
構型的搜尋策略。此項發明針對這兩個問題提出了一個

解決方案 ， 其計算結果並經過實驗數據的評估。根據針
對血管 內 皮生長因子(VEGF)的抗體上 30 個與抗原結合
位置的 胺 基酸序列組合的篩選實驗 ， 此項發明的預測結
果 ， 相較於隨機篩選 ， 可以降低約1020 的複雜度。因
此 ， 根據此一評估結果 ， 此項發明可以大幅度的降低實
驗成本與抗體工程的複雜度。
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