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V.  生生命命科科学学研研究究部部門門   
V-1. 生生命命機機能能情情報報分分野野           
11..  メメンンババーー 

教授 重田 育照（数理物質科学研究群） 

教授 庄司 光男（数理物質科学研究群） 

助教 堀  優太（数理物質科学研究群）R7.4.1 より金沢大学へ転出 

助教 岡澤 一樹（数理物質科学研究群）R7.4.1 より化学域へ転出 

教授 谷  一寿（生命環境科学研究群） 

准教授     原田 隆平（生命環境科学研究群） 

助教 Kowit Hengphasatporn（生命環境科学研究群） 

研究員 森田 陸離（R6.9.30 まで） 

研究員 宮川 晃一（R6.10.1 より） 

研究員   Mrinal Kanti Si（R7.2.10 まで） 

研究員    Sirin Sittiwanichai（R7.1.31 まで） 

研究員    Manussada Ratanasak 

研究員    齋藤 一弥 

学生    大学院生 8 名、学類生 5 名 

 

22..  概概要要 

生命機能情報分野では、生体内で重要な働きをしている生体分子に注目し、その機能を分

子構造と電子状態レベルからより詳細に解明することを目的としている。令和 6 年度は、[1] 

PaCS-Q：並列カスケード選択法と QM/MM 分子動力学シミュレーションに基づく反応機構経

路サンプリング法の開発、[2] 細胞内を模倣する環境モデルの開発と適用研究、[3] 光合成光

化学系 II 水分解酸素発生中心に対する大規模高精度電子状態解析、[4] リゾチーム結晶を用

いた Mn(CO)3分子の光反応過程の理論解明、[5] アミノ酸の異性体過剰率増幅機構解析、[6] 

気相・固相の反応素過程に基づくホモキラリティー生成機構の解明、[7] 分子の自己組織化に

関する理論的研究、[8] Computational study for drug discovery and design research を大きく進展

させた。これらの研究では、計算科学研究センターのスパコン（Cygnus, Pegasus）、および国

内のスパコンを利用した。また、筑波大学内外の研究グループと共同研究し、新しい研究に

積極的に取り組んだ。 
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33..  研研究究成成果果 

[1] PaCS-Q：：並並列列カカススケケーードド選選択択法法とと QM/MM 分分子子動動力力学学シシミミュュレレーーシショョンンにに基基づづくく反反

応応機機構構経経路路ササンンププリリンンググ法法 

酵素触媒反応の機構解明において、量子力学/分子力学 (QM/MM) 分子動力学 (MD) シミ

ュレーションは強力なツールとして認識されている。しかし、従来の強化サンプリング法、

例えばアンブレラサンプリングやメタダイナミクスには、高い計算コスト、サンプリングの

網羅性、そして事前に定義された反応座標 (RC) への依存性という課題が伴った。特に、化

学結合の切断や形成を伴う高エネルギー障壁反応を直接観察することは困難であり、また、

不適切な RC やシミュレーションパラメータが指定された場合、複雑な反応のサンプリング

が非効率になる可能性もあった。これらの課題に対処するため、我々は Parallel Cascade 

Selection Molecular Dynamics (PaCS MD) と QM/MMを組み合わせた反応経路探索手法（PaCS-

Q）を開発した。フローチャートと得られる自由エネルギー曲面の概念図を図１に示す。 

PaCS-Qの性能を検証するため、２つの異なる酵素反応に適用した。１つ目は、コリスミ酸

ムターゼによる Claisen転位である。この単段階の協奏的な反応では、PaCS-Qは C3−O7距離

（RC1）と C1−C9距離（RC2）の二つの RCを追跡し、RC1=1.90 Å、RC2=2.23 Å付近にある

遷移状態（TS）を自発的に特定した。シミュレーション結果は、RC2の短縮と RC1の伸長が

ほぼ同時に起こることを再現し、協奏的な一段階メカニズムを強く示唆している。 

２つ目のケースは、ジカウイルス NS2B/NS3 セリンプロテアーゼにおけるペプチジルアル

デヒド反応である。この反応はプロトン移動と求核攻撃が関与する多段階反応であり、PaCS-

Qは 4つの RC（H2−O3距離の RC1、O3−C1距離の RC2、O4−H2距離の RC3、H2−N2距離の

RC4）を用いて解析を行った。その結果、まずプロトン移動が起こり、その後求核攻撃が続く

という段階的なメカニズムが明らかにされた。特に、プロトン移動完了から求核攻撃までに

ごく短い時間間隔が存在し、従来のサンプリング手法では捉えられなかった過渡的な事象が

捕捉された。 

 

 
図 1. PaCS-Qのフローチャート. 
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[�] ����KK��ttHH����~~XX55++99��®®��とと¨̈��研研究究 

分子動力学計算（MD 計算）によりリ3%ームやシャペロンな
の分子Oでとりうるタン

パクÆの¬I構Éを½�る場合、カー3ンナ4チューブやフラーレンが用いられて�た。し

かし、これらの単®な;デルは_一かつ¤�的であり、多�な化学的組成を示す¡IO j

と�Äして;離がm�い。そこで�ª®では、D{の化学特性を示す¢形およ�N­形;デ

ルを¡成するツールとして B�MM-��N（Biomolecular �nHironment-Mimic=in9 Model �enerator� 

図 2）1T. /asuda et al� J. Chem. Inf. Model.� �
� 71�4-71�� (2024)2 を開発し、´ºO jでとり

える¬I構Éを½�た。B�MM-��N は、´ºO jを�Jした MD 計算をk行するÔのR

�構Éを¡成する�ープン%ースプログラムである。このツールを用いることで、6ー!が

指定した化学的組成とタンパクÆをL力し、 j;デルとタンパクÆの複合Iを構É�iと

してQ力で�るため、6ー!はこれらのフ�イルを用いて MD 計算をk行で�る。また、

B�MM-��Nではデフ�ルトで異なる化学的性Æを�する 1�«Úの�gを用{しているが、

6ー!ーが SM�"�S 形qで指定した�機を量子化学計算（QM 計算）にg��追Uする機能

もKえている。なお、インストールについては� �it:u4（:ttBs�//9it:u4.com/y4suda/B�MM-��N）

からk行で�る。 

適用ª®として、�MM-��N を用いてリ3%ームトンネルO jを�Jした R�MM

（Ri4osome �nHironment Mimic=in9 Model）1T. /asuda et al� J. Chem. Inf. Model.� �
� ��10-��22 

(2024)2 をH成し、トンネルOにおける 2�構É形成を明らかにした。また、B�MM-��Nを

用いてシャペロンO jを�Jする CH�MM（C:aBerone �nHironment Mimic=in9 Model）をH

成し、OÊ jがタンパクÆの¬I構É形成に与えるtÚを明らかにした。 

解析として、リ3%ームO jについて R�MMとカー3ンナ4チューブを用いて�¡ペプ

チドÍの¬I構Éを½�たとこ�、R�MMの�がより�§にkÝ構É（トンネルOにおける

�¡ペプチドÍの�1リ'クス形成）を再現で�ることがわかった。また、シャペロンO 

jについて、C�MM とフラーレンを用いてタンパクÆの¬I構É形成を½�たとこ�、

C�MM の�がよりd�構Éをh定化で�ることがわかった。C8により、B�MM-��N でH

成したR�MMおよ�C�MMは¡IO jをより�§に�Jで�ることが示された。現在は、

�;デルを用いてAの

´º jにおけるタン

パクÆの構É動態を½

�ており、アプリケーシ

ョンをÊめている。 

  

図 �. 01�-#������ー�6
���-���7 
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[	] 光光合合成成光光化化学学系系 ��水水分分解解酸酸素素発発生生中中心心にに対対すするる大大規規模模高高精精度度電電子子状状態態解解析析 

自�²のM合成はnÑエネルギーを効率的に化学エネルギーにb�しており、その@組み

の解明は学�解明としてのみならず、?oM合成²の¸計指Ìとしても�めてÐ¾になって

いる。�分解酸素発¡反応はM化学² �� の酸素発¡G�(PS��-O�C)で行われており、近{の

Ç続フ�ムト©結�構É解析(S�.)やÙ子ÜyÎ（Cryo-�M）の発uにより、kÝ的解明がm

�くÊuしている。しかしながら、反応のおける�分子のuTはkÝには��断定が難しく、

完Mには解明がで�ない。そのため、ln計算機を用いることで�分子の�L経路（O1経路）

からプロトンの�Q経路（Cl1経路）に関わる�分子をW分に\りLれたm¿�;デル(��0Z

子、7000ÃÈC8)を\り~い、かつ高±}(dou4le :y4rid D�Tレ7ル)な量子化学計算をk行

することで自�²の�分解酸素発¡機構を解�明かすことをºみた。 

反応サイクルのf状態である S1状態において、開いた&ュ-ン構Éを�つ OJo状態がh定

であることが判明し、構ÉやÙ子状態の解析結果から O1 経路�向に拡張した²による適切

な;デル²の\り�の必¾性が示された。これは S3状態から S0状態への解析でも�用な;デ

ルであることが分かった。そのため、この²を用いて S3状態について�Ä的に考えられるプ

ロトン化状態の異なる状態についてC前の計算²での結果と�Äし結果の妥当性について検

討することが可能になった。 

巨m QM;デルでの最適化構Éは、kÝによる高解像}の .線構Éやスピン状態を説明で

�る構Éとなり、O1経路�向に拡張した構Éも�分解反応の解析において�用となる可能性

が高いことが分かった。酸素分子の¡成に関わる前駆状態である S3状態において O1経路の

;デルを用いて S3 状態におけるいくつかの異性I間の©対h定性の評価を行った。D"PNO

の結合クラスター法は計算²のm¿�化による計算コストの急激なkUが問題点となる。そ

のため、今後も dou4le-:y4rid D�Tの手法の改良によりm¿�化かつ、高±}な計算がk施で

�ると�待される。 

 

[
] リリ((**ーー33��ll�������� M&�C��3分分子子��JJ反反応応§§����}}����kk 

� ?o分子の反応をk時間かつZ子分解能で追跡することは、これまで非常に困難であった。

一�で、タンパクÆ結�は、時分T構É解析手法が適用で�、M�射後の反応動力学を時分

Tで直接構É解析することがで�ている。東京o業m学 ¡a�o学Õ ¡a�o学²のマイ

テ$C-スデブ特DW�と8Ñ×史��、東北m学 多元�Æ«学ª®所の南後恵�子��ら

は、Mn(CO)3錯Iをリ.チームタンパクÆにd定化して結�化することで、M�射によりMn-

CO結合の段階的開裂反応過¬をZ子分解能でk時間観測することに成功した。我々は、この

kÝ結果をより明§にするため、量子古典混合計算法を用いて、リ.チームタンパクÆ j

下でのMn(CO)3錯IのM励起素反応をMて�Ä解析した（図 3-a）。位置Í�的に結合開裂反
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応がÊ行していること、�反応経路やG間Iの¡成しやすさについてÃしく�Ä解明した。

(�'896e Comm9n. ���
� 1�� ��1�) 

 

[�] ��ミミ--««����ccGG§§NN||YY`̀機機構構��nn 

GH¡a分Ñでは、アミ4酸前駆I（アミ4ニトリル）では異性I過U率kyが起こりうる

か明§でなかった。アミ4ニトリル二分子²で分子間©�H用を網羅探索することで、異性

I過U率kyにÐ¾な非対�な分子間©�H用を明らかにすることに成功した。アミ4ニト

リルでは、アミ4gやニトリルgはÙ³的分�がXいため、分子&ラリテ$に関わる©�H

用はXいことを明§にした。この結果は、アミ4酸分子ではアミ4gとカル3&シgがイ�

ンBでh定になり、Ù³的にm�く分�しているのと対�的である（図 3-4）。これまでの�

Ä解析結果と合わせると、アミ4ニトリルでの異性I過Ukyは、アミ4酸分子«に��て

Xいことを明§に示ことがで�た。特に、アミ4酸の8;&ラリテ$¡成機構は、アミ4ニ

トリルでのM分解による異性I過Uの*¡と、U�分解後のアミ4酸«での異性I過U率k

y機構の異なる 2 つの過¬がNにÐ¾であることが明§になった。(�h=7. Chem. Chem. �h=7. 

���
� 27� 340) 

 

 

[6] 気気相相・・固固相相のの反反応応素素過過程程にに基基づづくくホホモモキキララリリテティィーー生生成成機機構構のの解解明明  

GH�間におけるアミ4酸¡成を:�化学Ê化の過¬を解明するためには、ア;ルフ�ス

�(�S-)の構É的特性およ�その¹面における化学反応機構の�解が不可�である。�ª®

では、�Ä計算を用いて �S-の構É探索を行った。特に、 一Z�計算に/uする±}と高

�

図 	. �a� �	チー��� C�3��������ト�����a�����$5/��.の,32*. 

Lysozyme・Mn(CO)3

(a) (b)

Figure 5. (A) Electrostatic surface potential (ESP) and the ESP atomic charges of alanine 
aminonitrile (Ala_AN) and alanine (Ala) in monomer and (B) in dimer. Positive and negative 
potentials are colored blue and red, respectively. CPK colour scheme was used for the 
elements (hydrogen(H) = white, carbon(C) = gray, nitrogen(N) = blue, oxygen(O)=red).
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transitions also support the enhancement of the liganddissociation via
the excited states.

This QM/MM expected reaction (1→ 2→ 3→ 4) is consistent with
the reaction observed in the TR-SFX measurements. From a structural
point of view, elongations of the Mn-ligand bond length upon the CO
release are also consistent (Supplementary Table 5), and theMn center
of the structure in complete dark, 10 ns and 1 µs delay becomes closest
to one of 1, 2, and 3 of QM/MM optimized structures based on the
values of root-mean-square deviation (RMSD) (Supplementary
Table 6). We note that reactions with energy barrier of 6.0 kcalmol−1

and 9.2 kcalmol−1 corresponds to a reaction stepwith a reaction rate of
3.7 ns and 0.8μs, respectively. The energy barriers of 6.0 kcalmol−1

and 10.2 kcalmol−1 evaluated by using QM/MM correspond to the
reactions directly observed by TR-SFX measurements in 10 ns and 1μs
delays, respectively. A more detailed discussion about the reaction
rate is found in the Supporting Information.

Product Mn aqua complexes are expected to be more unstable
and tend to dimerize, aggregate or decompose as reported
previously24. Unfortunately, in our TR-SFX experiments, we could not
precisely determine the structural changes at the later stage of the
reaction (1ms delay or longer) due to the potential presence of mul-
tiple intermediates. Therefore, a direct observation of the release of

the Mn-aqua species is expected to be very difficult to follow experi-
mentally. The present QM/MM calculation predicts that the release of
theMn(CO)-unit (3→ 4) is faster (ΔE≠(S1) = 8.3 kcal ·mol−1) compared to
the third COeq2-Wat exchange with a higher activation barrier
(ΔE≠(S1) = 32.3 kcal ·mol−1).

The reaction pathway which includes earlier release of the Mn
center is the second lowest in energy for the activation barrier after
COax-wat exchange, namely, via (1) COax-wat exchange (1→ 2) and (2)
Im-wat exchange (2→ 5) (Supplementary Fig. 17 and Supplementary
Table 8). The product along this reaction is MnCOeq1COeq2watax(wat)3
(5). The activation barrier of the second reaction in the S1 state was
calculated to be ΔE≠(S1) = 14.7 kcal ·mol−1 (2→ 5). This pathway corre-
sponds to the early change of Mn occupancy observed in the TR-SFX
structure after 10 ns between 20μJ and 40μJ photolysis.

Based on the present QM/MM calculations, we determined that
the increase of the activation barrier of CO-wat exchange reaction is
caused by blocking access of ligands to the external solvent. When a
ligand is surrounded by a protein environment, the energy barrier of
the ligand-water exchange reaction becomes higher, whichmust form
an unstable open-coordination state (five-coordinated state) com-
pared to a more stable seven-coordinated state (such as the transient
state occurring during 1→ 2 in Fig. 5b). COax is the COmolecule which

! ! !

!

!

!

!

!
!

!! !

Fig. 5 | QM/MM results of HEWL-Mn(CO)3(wat)2 for the CO-wat exchange
reaction. aCalculatedUV-visible spectra for the intermediate states (1–4).b Energy
diagram for each of the CO-Wat exchange reactions. Optimized molecular struc-
tures in theground andfirst excited states are depictedbelowand above the energy
diagram. Only the atoms of the Mn center are shown for clarity. Relative energies

are given in kcalmol−1. Entire QM/MM system and the explicit QM regions which
changed on the calculated states are illustrated in Supplementary Figs. 12, 14.
Reaction barriers for other higher-activation pathways are summarized in Supple-
mentary Figs. 15, 17, and Supplementary Table 8.

Article https://doi.org/10.1038/s41467-024-49814-9

Nature Communications | ��������(2024)�15:5518� 7
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効率性を�¬可能な手法として、機�学«�テンシャル(M"P)を用いた分子動力学(MD)シミ

ュレーションに�目した。 

M"Pを用いたMD計算では、学«データの不Êにより非��的なk動が¡�るという課題

がある。そこで�ª®では、M"P の±}向8とh定性§�のため、動[分U関�(RD�)にg

�く学«データサンプリング手法を�たにn�した。�手法では、M"Pによりエネルギーや

力の�測が困難な構Éを RD�の異常として同定し、それらの構Éに対して量子化学計算をk

施して再評価した8で、�たな学«データとして反zさせた。�分子クラスターを対象とし、

量子化学計算を用いてエネルギーおよ�Z子間力を算Qし、M"Pを構¢した（図 4-a）。その

結果、�手法をNLすることで、RD�や½}分U、拡s��といった�性が量子化学計算7

ースのMD結果と良Eに一­することを§認した。これにより、学«データ�をgえつつも、

�×性の高いM"Pの構¢が可能であることをk証した(J. Com598. Chem. ���
� 4�� 2949N29��)。 

さらに、GHにおける8;&ラリテ$ー発¡機構の一�を解明するため、=一観測されて

いる&ラル分子である酸化プロピレン(PO)に�目し、そのM分解反応機構について量子化学

計算を行った（図 4-4）。その結果、PO のM分解はジラジカル経路を経由してÊ行する可能

性が高いことが示唆された。また、gW状態およ�励起状態の�テンシャルエネルギー面を

解析した結果、gW状態における�性化障壁は高く、M励起を経由することで反応が効率的

にÊ行する経路が存在することを明らかにした(�C" �me-'� ����� 10� 17777U177�2)。 

 

U 4. (a) M"P-MD e法�r�と(4)«Qプ;/レン�J分��反応�n��果. 

 

[
] 分分子子����__����QQにに°°����}}����研研究究 

メ.スケールの階P構É（メ.ヒエラル&ー）は、分子間の異�的な©�H用によって形

成され、-ルク�Æには»られない§Kかつ複雑な構Éを示すことから�目されている。�

!"#$%$&'()*+,

-./01*23

!"#$%&D(%) !*# !!""##$$%%&&''(())**++
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ª®では、ナフタレンÚ�の結合位置が異なる２«の-ル
ツール酸ÀNIに�目し、それ

らが形成する 状$量I（rosette）の­P構ÉのÐいを、量子化学計算を用いて解析した。 

ナフタレン�Ø-ル
ツール酸ÀNI（C下;4マー）が自xÕ合して形成するÉ分子�

リマーが、ナフタレンÊ位の結合位置のÐいによって異なるト�ロジーを示す。�Åらのª

®によると、分子 1は  -tyBe stac=in9（sliB stac=in9）により toroidを、分子 �は H-tyBe stac=in9

（tIist stac=in9）により nanorodを形成する（図 � a� 4）。sliB stac=in9をとる分子Õ合Iは、

tIist stac=in9しているものよりも高い�Ë性を�することが�bされる。一¯的に、自xÕ合

構Éの計算による�測は困難を伴うが、�ª®では、効率的な構É探索手法である自動©�

H用Ê位スクリーニング（a�SS）を用いた。a�SS は、フラグメントのÙ子状態から構¢され

た分子間力場（JTB-���）、3�Ñ�的アル�リズムにg��、2つのフラグメント間の最h

定なド'&ング構Éを自動的に探索する。我々は、単一の rosetteと rosette n-mer（n =2-�）を

フラグメントとして用い、"量Iまで¨りÎし計算をk行した。Ù子状態計算は ��N2-JTB

を用いてk行した。a�SSによる構É探索の結果、分子 1における�h定構É間のエネルギー

TはOさく、分子 � ではm�

いことが示された（図Ü）。こ

のÐいは、それ�れのスタ'

&ング�qのÐいを反zして

いると考えられる。さらに、8

分子の rosette �-mer 構Éを�

Äすると、分子 1 では sliB 

stac=in9 が、分子 � は tIist 

stac=in9 が最もh定であるこ

とが明らかになった。これら

の結果は、�Åらにより得ら

れた結果と良く一­した。 

� そのAにも、Ber(�-car4oJy-�-de:ydroJymet:yl)-cyclodeJtrins (Ber-COOH-YCD)の二量Iをリン

グ成分、二¤アン;ニウムカチ�ンをロ'ドとしたq rotaJane に関するÙ子状態解析を行っ

た。q rotaJaneの形成は、Ber-COOH-YCDの COOHと二¤アン;ニウムカチ�ンの間に¡�

る�素結合によるものであることをK}�関��Äにg�く量子化学計算から明らかにした

（T. Na=amura et al.� J. �6-. Chem. ��� 3�03-3�09 (2024)）。 

 

[�] C'%(,+a+#'&a$ *+,�.  ') �),! �#*�'-�). a&� ��*#!& )�*�a)�" 

Our researc: is dedicated to dru9 discoHery and desi9n� emBloyin9 Harious comButational tools� 

includin9 molecular doc=in9� molecular dynamics (MD) simulations� and Cuantum 

図 
. �$ 1!� 2の6a��7 %+4� 6���7"!#�$$� n-��"

の����ー�(!� "!#�$$� �-��"の)&'�$+4.6���7 
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mec:anics/molecular mec:anics (QM/MM) aBBroac:es. -e adHance t:is 8ield 4y deHeloBin9 and 

aBBlyin9 inte9ratiHe simulation tec:niCues t:at ena4le t:e e88icient identi8ication o8 dru9 candidates and 

elucidation o8 4iomolecular mec:anisms. �n one recent study� Ie com4ined Hirtual screenin9� MD 

simulations� and electroB:ysiolo9ical Halidation to identi8y a Botent small-molecule in:i4itor o8 

TM�M1��� a calcium-actiHated c:loride c:annel imBlicated in cancer and ot:er diseases. �mon9 

nearly 90�000 screened comBounds� t:e lead candidate N0��-00�9 eJ:i4ited nanomolar Botency and 

si9ni8icantly 9reater 4indin9 sta4ility t:an eJistin9 in:i4itors� o88erin9 a Bromisin9 sca88old 8or 8uture 

anticancer t:eraBeutics（図 � a）.  

Our Ior= also addressed t:e molecular 4asis o8 anti4ody li9:t c:ain mis8oldin9� a =ey 8actor in 

systemic li9:t c:ain amyloidosis. By emBloyin9 lon9-timescale MD simulations to9et:er Iit: 

solHation-4ased BrinciBal comBonent analysis (3D-R�SM/PC�)� :e reHealed t:at Iater-mediated 

desta4iliLation o8 natiHe :ydro9en 4onds Iit:in 3D domain-sIaBBed dimers BreHents tetramer 

8ormation and leads to structural collaBse. T:ese 8indin9s BroHide mec:anistic insi9:t into I:y suc: 

dimers are not o4serHed in solution and contri4ute to e88orts in desi9nin9 more sta4le anti4ody structures

（図 � 4）. 

 

図 �. (a) Sc:ematic o8 dra9 discoHery study on a Botent small-molecule in:i4itor o8 TM�M1�� and (4) 

Sc:ematic HieI 8or eCuili4rium amon9 Brotomer� 3D-DS dimer and 3D-DS tetramer. 
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1. �£h¡、2C（�学）¡�学学位プログラム 2C後�課¬ 

 �¡I分子 j;デルを用いた´ºOにおけるタンパクÆ¬I構Éに関する 

計算«学的ª®� 

2. v�d�、�C（�学）¡�学学位プログラム 2C前�課¬ 

�アミ4アシル tRN� 合成酵素を⽤いた	ーフサイト�性が⽣じるメカニズムに 

関する計算«学的ª®� 

3. �£Mn、学C（�学）�o学ª ��学Ú 

�
タミン D3�性化酵素 C/P10��1とÔI)との結合能に関する�Ä的評価� 

4. Q£mH、学C（�学）�o学ª ��学Ú 

�レチナールの;4�長b化についての�Ä的ª®� 

�. ÄR�、学C（�学）�o学ª ��学Ú 

�K}�関��Äにg�くセサミン¡合成の反応経路探索� 

�. �µÛg、学C（�学）¡a j学ª ¡�学Ú 

�分子シミュレーションで解明するヒト由来<¼5JIにおける<¼認識メカニズム� 

7. 渡Í�来、学C（�学）¡a j学ª ¡�学Ú 

�計算«学的に解明する核ÌÏ5JI Hi=es:iと Hsc70の�依存的な結合メカニズム� 

�

²²AA����  

1. Ð£¹�、�¡���学�（ÕGÃ義）、�£m学m学Õo学ª®«、2024{ �| 30x 

2. Ð£¹�、�Quantum C:emistry�（²ÁによるÃ義）、y�£m学�o学¸Õ、2024{

9| 2�x-202�{ 2| 2x 

3. Ð£¹�、�計算化学�、y�£m学�o学¸Õ、2024{ 9| 2�x-202�{ 1| 2�x 

 



..  SS££��ZZªª¢¢­­������  ��uu�� 

SS££  

1. ¯�m学±手�cD励È、h Ln、2024{ 11| 

2.   �?�Ä化学�D励È、h Ln、��Ä化学計算によるプロトン移動解析と}v¸計

へのu開�、2024{ �| 

3.   �4 ? +B� 学¸D励È、Z£×z、��aZ@となる分子間©�H用を特定する異常

検�システムの開発�、2024{ �| 19x 
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1. x�学¸l®� «学ª®Ç ±手ª®、h Ln、�¹、2024-202�{}、4���00N、��

©Cd©の反応素過¬にg�くアミ4酸8;&ラリテ$ー¡成機構の解明� 

2. �ÆCデ-イスÖfN同ª®i点  g�N同ª®課題、h Ln（�¹）、2024{}、1�0

0N、�Ù子Nuプロトン移動反応のためのÙ子状態解析� 

3. �ÆCデ-イスÖfN同ª®i点  クロス�ー-ーN同ª®、h Ln（�¹）、2024{

}、3300N、���プロトン�N�Æの�N機構の�解にg�く�Æ¸計� 

�. Ä£�ªスカラーN同ª® (P:ase1)、h Ln（�¹）、2024{}、1�0000N、�合成

化学と�Ä計算の·合を起�)とする±K¸計タンパクÆo学の開h� 

�. T��Çpプログラム探索mÊ事業�かけはし�、h Ln（�¹）、2024{}、��00N、

��機�£性結�のナ4サイズ化による分子ダイナミクスの(]と機能探索� 

�. �業f¸¥合ª®所 ¼Òプロジ�クト、h Ln（�¹）、2024{}、3�0000N、�メ

タン酸化触媒の¸計に向けた量子化学とデータ駆動B触媒インフ�マテ$クス� 

	. TRiST�R、h Ln（�¹）、2024{}、1��000N、��Ä!NB���クリーンエネ

ルギーシステムの構¢� 


. O�ÆA ª®W成Ò、Z£ ×z（�¹）、2024{}、1�0000N、��Z´において1

ム�}をc�C½tするタンパクÆダイナミクスの解明� 

�. Ä£�化学ª®所 Ä£�ªスカラー（P:ase1）、Z£ ×z（�¹）、2024{}、1�000

0N�分子&Õをトリ�ーとする酵素ÔIの現象解明と�¿*¶分Ñへのu開� 

1�. �-7D学ÆA HbÝ{}ª®開発W成事業定�#-（Þß）、Z£ ×z（�¹）、2024

{}、1�0000N��aZ@につながる©�H用を特定する異常検�システムの開発� 

11. カシ�«学l®ÆA ª®W成Ò Z£ ×z（�¹）、2024{}、1�0000N�タンパク

Æと核酸の�oら��を考慮したフレ&シブルド'&ングにg�く複合I;デリングf

¸の開発発� 

12.   3? MO"S�S-CC� �R�NT、Z£ ×z（�¹）、2024{}、�000N�分子間©�H

用から�aZ@をm定する異常検�システムの構¢� 

13. R津«学f¸l®ÆA ª®開発W成、Z£ ×z（�¹）、2024{}、1�0000N�タン

パクÆの複合Iと©�H用を高±}に計測する計算f¸の開発� 

1�. +B�学¸l®ÆA、Z£ ×z（�¹）、2024{}、1�0000N�  �4? +B�学¸D励

È 援WÒ� 

1�. x�曹達（N同ª®）、Z£×z（�¹）、2024{}、1�0000N�拡張サンプリング手

法 (PaCS-MD、O�"OOD等) を用いたÄ�的*¶手法に関するª®� 

1�. x�学¸l®� «学ª®Ç 挑戦的ª®（萌芽）、Z£ ×z（分担）、松村浩由（�¹）、

2023-202�{}、7�00N�Ru4iscoを改良する構É的¾@の決定� 
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1	. ⽇本曹達との共同研究事業、重⽥育照（代表）、2023-202� 年度、1��00 千円 (間接経費
200千円) 「量⼦化学計算を⽤いた農薬特性の解析および各種シミュレーションを⽤いた
材料特性の解析」 

1
. ⽂部科学省 科学研究費 学術変⾰領域研究 �「メゾヒエラルキーの物質科学」、重⽥育
照（�¹）、2023-2027年度、100�400千円「メゾヒエラルキー理論」計画研究 

1�. ⽂部科学省 科学研究費 学術変⾰領域研究 �、重⽥育照（分担）、⽮⾙史樹（�¹）、期
間、2023-2027年度、300千円「メゾヒエラルキーの学理構築」 

2�. x�学¸l®� 科学研究費 基盤研究 B、重⽥育照（分担）、守屋俊夫（�¹）、2023-

202�年度、⾦額 1��00千円「クライオ電顕による１分⼦構造解析に基づいた蛋⽩質構造
の連続的なダイナミクスの解析」 

21. 豊⽥理化学研究所・スカラー共同研究 (P:ase 1 � P:ase 2)、重⽥育照（分担）、⽥畑亮（�
¹）、2023-202�年度 、4�200 千円「植物空腹・指令シグナル分⼦の機能解明と⾼機能性
成⻑調整剤の開発」 

22.  ST CR�ST「⾃在配列システム」、重⽥育照（分担）、廣⽥俊（代表）、2020-202�年度、 

⾦額 �0�000千円「3D ドメインス�'ピングをT用したタンパクÆの自在(]と機能化」 
23. ⽂部科学省、光・量⼦⾶躍フラッグシッププログラム( Q-"��P)、重⽥育照（分担）、⾺
場 嘉信（代表）、2020年度-、9�000千円（R�年度以降研究費未定、最⼤ 10年間）「量
⼦⽣命技術の創製と医学・⽣命科学の⾰新」 

2�. 東京エレクトロンとの共同研究事業、重⽥育照（分担）、櫻井徹也→伊藤雅英（代表）、
2020-2024年度、⾦額 1��700千円（次年度研究費未定、最⼤５年間）��0����3�円 

2�. x�学¸l®� «学ª®Ç 特#mÊª®、|]M¤（分担）、L4�（�¹）、2022-

202�{}、��2�00N�M合成におけるMÀN�分解反応機構3�MエネルギーT用機構

の解明� 

2�. x�学¸l®� «学ª®Ç g�ª®（�）、|]M¤（分担）、8Ñ×史（�¹）、2022-

202�{}、3�00N、�.��"-S�.による化学反応解明を目指した�反応追跡結��の構

¢� 

2	. x�学¸l®� «学ª®Ç g�ª®（C）、|]M¤（分担）、長%Ðb（�¹）、2023-

202�{}、2000N、�1;グロ
ンの :in9eと sIitc:Öf構Éの形成に関わる WÍと Y

Íの,与の検証� 

2
. «ªÇg� 
、Å一t、�¹、����{}、	������N、M合成´´由来コアM捕Õ複合I

のMエネルギーb�最適化の構Ég�解明 

2�. ���«ªÇg� �、Å一t、分担、����{}、�������N、6
&チンリ�ーゼが(]す

る�Z´cIと¡I~]応`の構É¡�学的解析 

― 130 ―

筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書



筑波⼤学 計算科学研究センター 令和 6 年度 年次報告書 
 
 

 - 131 -  
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N、クライ�Ù子ÜyÎによるタンパクÆ等構É解析と´ºOy´構É観察のA援�¡a«

学C*¶ª®CeÔ的?}¹成へのtX 

 

����  ��uu  

なし 

 

��..  研研究究qq�� 

������  研研究究��jj  

�� pp��DD����jj  

1. ". Duan� !. Hen9B:asatBorn� R. Harada� /. S:i9eta� PPaCS-Q� �n:anced SamBlin9 Tec:niCues in 

QM/MM Molecular Dynamics SimulationsQ� Jo96n'l of Chem/)'l #heo6= 'nd Com598'8/on �1(�)� 

4309N431� (202�). ���� 10.1021/acs.<ctc.�c001�9 

2. N. !oyana9i� !. Hen9B:asatBorn� �. !ato� M. No4e� !. Ta=es:ima� /. MaruLuru� !. Maena=a� /. 

S:i9eta� /. !aIa9uc:i� PRe9ulatory Mimicry o8 Cyclin-DeBendent !inases 4y ConserHed 

HerBesHirus Protein !inasesQ� �6o)eed/n- of �'8/on'l �me6/)'n "o)/e8= 1��(1�)� e2�002�4122 

(202�). ���� 10.1073/Bnas.2�002�4122 

3. P. /u=:et� !. �ai=:ruea� R. MoIan9� P. NaIeeIattana� M. Ratanasa=� /. S:i9eta� T. 

Run9rotmon9=ol� C. �on4an9=:en� T. ,ilaiHan� P� Mild and Catalyst-�ree Strate9y 8or t:e 

Synt:esis o8 Canna4idiol DeriHatiHes and Re9ioisomers +sin9 �luorinated �lco:ols as SolHentsQ� 

Chem/786=� �n �7/'n Jo96n'l� e202401�4� (13 Ba9es) (202�). ����10.1002/asia.202401�4� 

4. S. SinsulBsiri� /. Nis:ii� Q.-�. .u-.u� M. Miura� P. -ilasluc=� !. Salamte:� P. Deetanya� !. 

-an9=anont� �. Suroen9rit� S. BoonyasuBBaya=orn� ". Duan� R. Harada� !. Hen9B:asatBorn� /. 

S:i9eta� ". S:i� P. Maitarad� T. Run9rotmon9=ol� P+nHeilin9 t:e �ntiHiral �n:i4itory �ctiHity o8 

�4selen and �4sul8ur DeriHatiHes on S�RS-Co,-2 +sin9 Mac:ine "earnin9-4ased QS�R� "B-

PaCS-MD� and �JBerimental �ssayQ� ")/en8/f/) !e5o687 1�� �rticle num4er� �9�� (12 Ba9es) 

(202�). ����10.103�/s41�9�-02�-9123�-1 

�. T. Na=amura� M. !uIa4ara� H. 0:an9� !. O=aLaIa� M.� Boero� /. S:i9eta� T. Na4es:ima� 

PPseudo132rotaJane and 132RotaJane o8 Per-Car4oJy CyclodeJtrins +tiliLin9 Car4oJylic �cid 

Dimer as Reco9nition +nitsQ� #he Jo96n'l of �6-'n/) Chem/786= ��(12)� 3�03N3�09 (202�). 

����10.1021/acs.<oc.4c02�04 

�. H. 0:an9�  . Don9� .. Tan9� N. !is:imoto� /. Den9� H. 0:an9� .. /u� /. Na=a9aIa� S. 0:an9� /. 

!a9otani� M. �dac:i� /. 0:ou� /. !ita:ama� M. Marumi� ". !acenaus=aite� P.M. Pancor4o� /. 

S:i9eta� �. �Iasa=i� /. Ma� T.-H. .iao� !. �oda� PRational desi9n and en9ineerin9 o8 c:emical 

筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書

― 131 ―



筑波⼤学 計算科学研究センター 令和 6 年度 年次報告書 
 
 

 - 132 -  
 
 

en:ancement in Raman scatterin9Q� �d:'n)ed �58/)'l M'8e6/'l7 1	(�)� 2402�73 (202�). 

����10.1002/adom.202402�73 

7. �. NoHientri� !. Ta=eda� ". Duan� !. Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� C. .ie� T. Mas:ima� S. Hirota� 

P�BoBrotein �ntermolecular �nteractions and Heme �nsertion 8or 3D Domain SIaBBin9 in Heme 

ProteinsQ� �C" �me-' 1�(7)� 7039N7047 (202�). ����10.1021/acsome9a.4c0994� 

�. !. /oneda� C. !o4ayas:i� H. �raie� R. Morita� R. Harada� /. S:i9eta� H. �ndo� /. Maeda� �. SuLu=i� 

PC:aracteriLation o8 delta-7 al=enone desaturase in :aBtoB:ytes �miliania :uJleyi t:rou9: t:e 

:eterolo9ous eJBression in #/7o)h6=7/7 l98e'Q� M'6/ne �/o8e)hnolo-= �
� �rticle No. 44 (� Ba9es) 

(202�). ����10.1007/s1012�-02�-10427-y  

9. C. C:andit� !. Hen9B:asatBorn� P. Donsuy� /. S:i9eta� !. -an9=anont� PStructure and catalytic 

actiHity o8 a di:ydro8olate reductase-li=e enLyme 8rom "eBtosBira interro9ansQ� In8e6n'8/on'l 

Jo96n'l of �/olo-/)'l M')6omole)9le7 ���� 139931 (� Ba9es) (202�). ���� 

10.101�/<.i<4iomac.202�.139931 

10. !. Sanac:ai� !. Hen9B:asatBorn� S. C:amni� !. SuIan4oriruJ� P. Ma:alaB4utr� /. S:i9eta� S. 

Seeta:a� !. C:ooIon9=omon� T. Run9rotmon9=ol� P�JBlorin9 Mimosamycin as a  anus !inase 2 

�n:i4itor� � Com4ined ComButational and �JBerimental �nHesti9ationQ� Com598'8/on'l �/olo-= 

'nd Chem/786= 11�� 10�34� (202�). ����10.101�/<.comB4iolc:em.202�.10�34� 

11. N. -atana4e� /. !omatsu� /. Hori� /. S:i9eta� M. S:o<i� P�nantioselectiHe interactions o8 

aminonitrile dimersQ� �h=7/)'l Chem/786= Chem/)'l �h=7/)7 �
� 340-34� (202�). ���� 

10.1039/D4CP02�79B 

12. S. !on9=aeI� M. Ratanasa=� /. S:i9eta�  . Hase9aIa� ,. Parasu=� PT:eoretical inHesti9ation o8 

sustaina4le CO� electroreduction to :i9:-Halue Broducts utiliLin9 N-doBed/BN-modi8ied 

TriB:enylene-�raB:diyneQ� �9el 	
�� 133102 (11 Ba9es) (202�). ���� 

10.101�/<.8uel.2024.133102 

13. �. Nis:imura� S. O9ata� .. Tan9� !. Hen9B:asatBorn� !. +meLaIa� M. San4o� M. Hira4ayas:i� /. 

!ato� /. �4u=i� /. !uma9ai� !. !o4ayas:i� /. !anda� /. +rano� /. S:i9eta� T. �=ai=e� M. Nis:ida� 

PPolysul8ur-4ased 4ul=in9 o8 dynamin-related Brotein 1 BreHents isc:emic sul8ide cata4olism and 

:eart 8ailure in miceQ� �'896e Comm9n/)'8/on7 1�� 27� (17 Ba9es) (202�). ����10.103�/s414�7-

024-����1-� 

14. M.�. �l:innaIi� /. O=ita� !. S:i9ematsu� M. �4delaLiL� R. S:iratani� !. !aIanis:i� !. 

Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� M. !ato� P�PNMB is a noHel 4indin9 Bartner o8 ���R1 t:at a88ects 

tumori9enic Botential t:rou9: �!T B:osB:orylation in TNBCQ� C'n)e6 ")/en)e 11�(2)� 432-443 

(2024). ����10.1111/cas.1�419 
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1�. -. �itriana� T. Sa=ai� ". Duan� !. Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� T. Mas:ima� T. +da� �. Hi8umi� S. 

Hirota� P�JBerimental and ComButational Studies on Domain-SIaBBed Structure Sta4iliLation o8 

an �nti4ody "i9:t C:ain 4y Disul8ide Bond �ntroductionQ� Jo96n'l of Med/)/n'l Chem/786= �
(24)� 

22313N22321 (2024). ����10.1021/acs.<medc:em.4c02�70 

1�. /. O=amoto� T. /asuda� R. Morita� /. S:i9eta� R. Harada� PStructural �luctuation in Homodimeric 

�minoacyl-tRN� Synt:etases �nduces Hal8-o8-t:e-sites �ctiHityQ� Jo96n'l of �h=7/)'l Chem/786= 

� 1��(44)� 10�23N10�30 (2024). ����10.1021/acs.<Bc4.4c0�191 

17. T. /asuda� R. Morita� /. S:i9eta� R. Harada� PB�MM-��N� � Tool=it 8or �eneratin9 a 

Biomolecular �nHironment-Mimic=in9 Model 8or Molecular Dynamics SimulationQ� Jo96n'l of 

Chem/)'l Info6m'8/on 'nd Model/n- �
(19)� 71�4N71�� (2024). ���� 10.1021/acs.<cim.4c014�7 

1�. ". Duan� !. Hen9B:asatBorn� T. Sa=ai� R. �u<i=i� N. /os:ida� S. Hirota� /. S:i9eta� P-:y is 

dimeric 3D domain sIaBBin9 in anti4ody li9:t c:ains missin9 8rom t:e solution� �tomistic insi9:ts 

mec:anismsQ� Jo96n'l of �h=7/)'l Chem/786= �� 1��(3�)� 90��N9093 (2024). ���� 

10.1021/acs.<Bc4.4c03234 

19. M.�. +r Re:man� H. C:unta=aru=� S. �mB:an� �. Suroen9rit� !. Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� T. 

Run9rotmon9=ol� !. !ruson9� S. BoonyasuBBaya=orn� C. �on4an9=:en� T. !:otaHiHattana� 

�Desi9n� Synt:esis� and Biolo9ical �Haluation o8 DarunaHir �nalo9s as H�,-1 Protease �n:i4itors�� 

�C" �/o � Med Chem �9 
(�)� 242N2�� (2024). ���� 10.1021/acs4iomedc:emau.4c00040 

20. M.!. Si� /. S:i9eta� PRational desi9n o8 CycloBentadiene-4ased SuBer- and HyBeracids 4ased on 

�romaticityQ� Jo96n'l of �h=7/)'l Chem/786= �� 1��(3�)� 73�4N739� (2024). ���� 

10.1021/acs.<Bca.4c037�� 

21. N. -atana4e� /. Hori� H. Su9isaIa� T. �da� M. S:o<i� /. S:i9eta� P� Mac:ine "earnin9 Potential 

Construction 4ased on Radial Distri4ution �unction SamBlin9Q� Jo96n'l of Com598'8/on'l 

Chem/786= 
�� 2949-29�� (2024). ���� 10.1093/4ulcs</uoae0�7 

22. R. Morita� /. S:i9eta� R. Harada� PStructural �eneration 4y �nHerse Trans8ormation DriHen 8rom 

PrinciBal ComBonent �nalysis �n:ances Con8ormational SamBlin9 o8 ProteinQ� �9lle8/n of 8he 

Chem/)'l "o)/e8= of J'5'n� �
(�)� uoae0�7 (� Ba9es) (2024). ����10.1093/4ulcs</uoae0�7 

23. T. /asuda� R. Morita� /. S:i9eta� R. Harada� PRi4osome Tunnel �nHironment DriHes t:e 

�ormation o8 W-:eliJ Durin9 Co-Translational �oldin9Q� Jo96n'l of Chem/)'l Info6m'8/on 'nd 

Model/n-� �
(1�)� ��10N��22 (2024). ����10.1021/acs.<cim.4c00901 

24. T Su9imoto� ! Miya9aIa� M S:o<i� ! !atayama� / S:i9eta� H !andori� PCalcium Bindin9 

Mec:anism in T�T R:odoBsinQ� Jo96n'l of �h=7/)'l Chem/786= � 1�� (29)� 7102-7111 (2024). 

���� 10.1021/acs.<Bc4.4c023�3 
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2�. B. TooBrada4� -. .ie� ". Duan� !. Hen9B:asatBorn� R. Harada� S. SinsulBsiri� /. S:i9eta� ". S:i� 

P. Maitarad� T. Run9rotmon9=ol� PMac:ine learnin9-4ased QS�R and "B-PaCS-MD 9uided 

desi9n o8 S�RS-Co,-2 main Brotease in:i4itorsQ� �/oo6-'n/) � Med/)/n'l Chem/786= �e88e67 11�� 

129��2 (�Ba9es) (2024). ����10.101�/<.4mcl.2024.129��2 

2�. S. SittiIanic:ai� C. �rc:aBradit=ul� D.  aBrun9� /. S:i9eta� T. Mori� P. Pon9Brayoon� PT:e 

a99re9ation o8 aBo/9lycated :uman serum al4umins and aBtamer-saturated 9raB:ene Cuantum dot� 

Simulation studiesQ� �/o)hem/786= �	(13)� 1�97N1707 (2024). ���� 10.1021/acs.4ioc:em.4c001�� 

27. B. Maity� M. S:o<i� �. "uo� T. Na=ane� S. �4e� S. OIada�  . !an9� !. Tono� R. Tana=a� T. T. P:am� 

M. !o<ima� /. His:i=aIa�  . Tana=a�  . Tian� M. Na9ama� T. SuLu=i� H. Noya� /. Na=asu<i� �. 

�sanuma� .. /ao� S. �Iata� /. S:i9eta� �. Nan9o� and T. +eno� PReal-time o4serHation o8 a metal 

comBleJ-driHen reaction intermediate usin9 a Borous Brotein crystal and serial 8emtosecond 

crystallo9raB:yQ� �'896e Comm9n/)'8/on7 1�� ��1� (12Ba9es)  (2024). ���� 10.103�/s414�7-

024-49�14-9 

2�. �. Suroen9rit� ,. Cao� P. -ilasluc=� P. Deetanya� !. -an9=anont� !. Hen9B:asatBorn� R. Harada� 

S. C:amni� �. "eela:aHanic:=ul� /. S:i9eta� T. Run9rotmon9=ol� S. Hannon94ua� -. C:aHasiri� 

S. -ac:araBluesadee� S. BoonyasuBBaya=orn� P�lB:a and 9amma man9ostins e88ectiHely in:i4ited 

Iild-tyBe B S�RS-Co,-2 and s:ould inte9ratiHely tar9et multiBle Hiral and :ost BroteinsQ� �el/=on 

1�� e319�7 (14 Ba9es) (2024). ���� 10.101�/<.:eliyon.2024.e319�7 

29. S. �li� �. �man� !. Hen9B:asatBorn� R. �u<i=i� R. Harada� /. S:i9eta� !. !ruson9� -. C:aHasiri� 

P. -olsc:ann� P. Ma:alaB4utr� T. Run9rotmon9=ol� ��Haluatin9 Solu4ility� Sta4ility� and �nclusion 

ComBleJation o8 OJyresHeratrol Iit: ,arious Y-cyclodeJtrin DeriHatiHes +sin9 �dHanced 

ComButational Tec:niCues and �JBerimental ,alidation�� Com598'8/on'l /n �/olo-= 'nd 

Chem/786= 11�� 10�111 (14 Ba9es) (2024). ����10.101�/<.comB4iolc:em.2024.10�111 

30. �. DanoHa� !. PattanaBanyasat� !. Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� T. Run9rotmon9=ol� �. 

HermaIati� -. C:aHasiri� P+nloc=in9 �-arylidene Steroid DeriHatiHes as Promisin9 W-�lucosidase 

�n:i4itorsQ� Chem/786="ele)8 �(9)� e202303��7 (2024). ���� 10.1002/slct.202303��7 

31. N. !on9=aeI� !. Hen9B:asatBorn� /. S:i9eta� T. Run9rotmon9=ol� R. Harada� PPre8erential Door 

8or "i9and Bindin9 and +n4indin9 Pat:Iays in �n:i4ited Human �cetylc:olinesteraseQ� 8he 

Jo96n'l of �h=7/)'l Chem/786= �e88e67� 1�� ��9�N�704 (2024). ����acs.<Bclett.4c00�14 

32. �. !udo� T. Hirao� R. Harada� T. Hiro=aIa� /. S:i9eta� R. /os:ino� PPrediction o8 t:e Bindin9 

Mec:anism o8 a SelectiHe DN� Met:yltrans8erase 3� �n:i4itor 4y Molecular SimulationQ� 

")/en8/f/) !e5o687 1
� �rticle num4er� 13�0� (9 Ba9es) (2024). ����10.103�/s41�9�-024-�423�-9 

33. M. �nu=ai� H. Sato� !. Miyanis:i� M. Ne9oro� �. !a9aIa� /. Hori� /. S:i9eta� T. !uri:ara� !. 

Na=amura� PCocrystalline Matrices 8or HyBerBolariLation at Room TemBerature +sin9 
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P:otoeJcited �lectronsQ� Jo96n'l of 8he �me6/)'n Chem/)'l "o)/e8= 1
�(21)� 14�39N14�4� (2024). 

���� 10.1021/<acs.4c010�0 

34. Q. "iu� T. 0:an9� /. �=emoto� /. S:inoLa=i� �. -atana4e� /. Hori� /. S:i9eta� !. Harano� /. 

Sa9ara� P�rindin9-induced -ater Solu4ility �J:i4ited 4y Mec:anoc:romic "uminescent 

SuBramolecular �i4ersP� "m'll ��� 24000�3 (10 Ba9es) (2024). ���� 10.1002/smll.2024000�3 

3�. �. !udo� T. Hirao� /. S:i9eta� R. /os:ino� T. Hiro=aIa� PSite �denti8ication and NeJt C:oice 

Protocol 8or Hit-to-"ead OBtimiLationQ� Jo96n'l of Chem/)'l Info6m'8/on 'nd Model/n-� �
(11)� 

447�N44�4 (2024). ����10.1021/acs.<cim.3c0203� 

3�. T.  i� S. Su� S. -u� /. Hori� /. S:i9eta� /. Huan9� -. 0:en9� -. .u� .. 0:an9� R. !iyana9i� !. 

Muna=ata� T. O::ara� T. Na=anis:i� O. Sato� PDeHeloBment o8 an �e�� comBleJ �J:i4itin9 

�ntermolecular Proton Trans8er CouBled SBin-CrossoHerQ� �n-e;'nd8e Chem/e In8e6n'8/on'l 

�d/8/on �	(2�)� e202404�43 (� Ba9es) (2024). ����10.1002/anie.202404�43 

37. !. !i==aIa� /. Sumiya� !. O=aLaIa� !. /os:iLaIa� /. �to:� T. �ida� PT:iourea as a PPolar 

HydroB:o4icQ Hydro9en-Bondin9 Moti8� �BBlication to Hi9:ly Dura4le �ll-+nderIater �d:esionQ 

Jo96n'l of 8he �me6/)'n Chem/)'l "o)/e8= 1
�� 211��-2117� (2024). ���� 10.1021/<acs.4c07�1� 

3�. �. S:rest:a� /. Sumiya� !. O=aLaIa� /. Tsu<i� !. /os:iLaIa�� PDensity �unctional T:eory Study 

o8 �d:esion Mec:anism 4etIeen �BoJy Resins Cured Iit: 4�4R-DiaminodiB:enyl Sul8one and 

4�4R-DiaminodiB:enylmet:ane and Car4oJyl �unctionaliLed Car4on �i4erQ �'n-m9/6� 
�� 21�73-

21��� (2024). ���� 10.1021/acs.lan9muir.4c02473 

39. /. Tsu<i� !. O=aLaIa� T. Tatsumi� !. /os:iLaIa� PX �nter8erence� T:rou9:-SBace and T:rou9:-

Bond Dic:otomyQ Jo96n'l of 8he �me6/)'n Chem/)'l "o)/e8= 1
�� 32�0�-32�1� (2024). ���� 

10.1021/<acs.4c09771 

40. !. Tani� S. Ma=i-/one=ura� R. !anno� T. Ne9ami� T. Hama9uc:i� M. Hall� �. MiLo9uc:i� B.M. 

Hum4el� T. Terada� !. /one=ura� T. Doi� PStructure o8 endot:elin �TB receBtorN�i comBleJ in a 

con8ormation sta4iliLed 4y uniCue NPJJ" moti8Q� Comm9n/)'8/on7 �/olo-=� 7� 1303 (2024). 

����10.103�/s42003-024-0�90�-L 

41. /. !imura� R. !anno� !. Mori� /. Matsuda� R. Seto� S. Ta=ena=a� H. Mino� T. O:=u4o� M. Honda� 

/.C. Sasa=i�  . !is:i=aIa� !. Mitsuo=a� !. Mio� M. Hall� �.R. Pur4a� T. Moc:iLu=i� �. MiLo9uc:i� 

B.M. Hum4el� M.T. Madi9an� 0.-/. -an9-Otomo� !. Tani� PT:e T:ermal-Sta4le "H1NRC 

ComBleJ o8 a Hot SBrin9 PurBle Bacterium PoIers P:otosynt:esis Iit: �Jtremely "oI-�ner9y 

Near-�n8rared "i9:tQ� �/o)hem/786=� �4� 170-179 (202�). ����10.1021/acs.4ioc:em.4c00�0�. 

42. !. Tani� R. !anno� !.,.P. Na9as:ima� M. !aIa=ami� N. HiIatas:i� !. Na=ata� S. Na9as:ima� !. 

�noue� S. Ta=aic:i� �.R. Pur4a� M. Hall� ".- . /u� M.T. Madi9an� �. MiLo9uc:i� B.M. Hum4el� /. 
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!imura� 0.-/. -an9-Otomo� P� NatiHe "H1NRCNHiP�P SuBercomBleJ 8rom an �JtremoB:ilic 

P:ototroB:Q� Comm9n/)'8/on7 �/olo-=� �� 42 (202�). ����10.103�/s42003-024-07421-I 

43. !. Tani� !.P.,. Na9as:ima� R. !o<ima� M. !ondo� R. !anno� �. Sato:� M. !aIa=ami� N. 

HiIatas:i� !. Na=ata� S. Na9as:ima� !. �noue� /. �saIa� R. Moris:ita� S. Ta=aic:i� �.R. Pur4a� M. 

Hall� ".- . /u� M.T. Madi9an� �. MiLo9uc:i� B.M. Hum4el� /. !imura� /. Na9asaIa� T. DeIa� 

0.-/. -an9-Otomo� P� distinct dou4le-rin9 "H1N"H2 B:otocomBleJ 8rom an eJtremoB:ilic 

B:ototroB:Q� �'896e Comm9n/)'8/on7� 1�� 1410 (202�). ����10.103�/s414�7-024-���11-9 

 

�� pp��zz����jj  

なし 

 

������  VV±±EE������  

�� ggaa��yy  

1. M. Ratanasa=� /. Hori� !. Sato� /. S:i9eta� PReHisitin9 t:e Mec:anism o8 �luoroacetate 

De:alo9enase-CatalyLed De9radation o8 �luorocar4oJylic �cids usin9 D�T CalculationsQ� 

��CC�� 
�

� T:ailand� 202�/2/13. 

2. !. Hen9B:asatBorn� N. !on9=aeI� /. S:i9eta� T. Run9rotmon9=ol� and R. Harada� �"i9and 

Bindin9/+n4indin9 Pat:Iays toIard Or9anoB:osB:ate-�n:i4ited Hu�C:e� ��"C"�
�� 

Ban9=o=� T:ailand� 2024/7/31-�/2. 

3. !. Hen9B:asatBorn� PMolecular Dynamics �nsi9:ts into 3D Domain SIaBBin9 in Human 

�nti4ody "i9:t C:ainQ� #he 	78 $ #7909('� II") Jo/n8 %o607ho5 fo6 Com598e6 ")/en)e7 

���C�� Tsu=u4a�  aBan� 202�/3/2�. 

4. /. S:i9eta� PDynamical �nteraction �nalysis o8 Protein �nteraction 4y Mac:ine "earnin9 

Met:odQ� 
�8h In8e6n'8/on'l �nn9'l "=m5o7/9m on Com598'8/on'l ")/en)e 'nd �n-/nee6/n-� 

Ban9=o=� T:ailand� 2024/7/30-�/2. 

�. /. S:i9eta� PT:eoretical inHesti9ations on sin9let 8ission and triBlet-triBlet anni:ilation uB-

conHersionQ� 
�
� In8e6n'8/on'l "=m5o7/9m on  9'n89m �=n'm/)7 of Com5le< "=78em7� 

S:an9:ai� C:ina� 2024/7/2. 

�. /. S:i9eta� PDynamical �nteraction �nalysis o8 Protein �nteraction 4y Mac:ine "earnin9 

Met:odQ� 
�
� In8e6n'8/on'l "=m5o7/9m on Com598'8/on'l Mole)9l'6 ")/en)e 'nd M')h/ne 

�e'6n/n-� S:an9:ai� C:ina� 2024/�/29-7/1. 

7. M. S:o<i� PHomoc:irality and t:e Ori9in o8 "i8eQ� �786o(/olo-= Cen8e6 "=m5o7/9m !e/;'��8h� 

To=yo�  aBan� 2024/12/2. 
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�. !. Tani� PT:e Hariety o8 Cryo-�M tec:niCues� 2D crystals and Sin9le Particle �nalysis 8or 

Mem4rane BroteinsQ� "e6/e7 on "869)896'l �/olo-= of �!I�、�ndonesia（May 1�� 2024） 

 

�� ??����yy  

1. /. Hori� M. Ratanasa=� !. Sato� T. /amamoto� T. Narumi� N. Mase� /. S:i9eta� PT:ioester 

:ydrolysis mec:anism catalyLed 4y 4oric acid and its deriHatiHeQ� In8e6n'8/on'l Confe6en)e 

on C'8'l=7/7 'nd !e')8/on �n-/nee6/n- �C!��
�

�� Boston� +nited States� 202�/2/11. 

2. M. S:o<i� T. Na=aLono� H. �so4e� !. /ama9uc:i� T. -ada� PO-O 4ond 8ormation Bromoted 

4y a B:enol radical in a rut:enium comBleJQ� I�"
� IC�!�
�
� &o9n-� Hiros:ima�  aBan� 

2024/7/2�. 

 

��33��  VVKK学学EE==研研究究EE����  

�� ggaa��yy  

1. v�一�、�vTq単一分子�イ�ーの分子¸計、É分子Õ合Iの構É�測�、�&

縮²の�Ä化学 202��、Mg\0Y村自N��、202�{ 3| 11x 

2. hLn、��Ä計算による酵素触媒反応機構の解析�、�分子«学�アジアeÔシン

�ジウム�、関rm学0z-&ャンパス、202�{ 3| 2�x 

3. hLn、�量子化学計算による化学反応解析�、�グリーン«学f¸ª®所 グリー

ン分子*Éf¸コア� 特#セミナー�、2024{ 7| 29x、�vm学P松&ャンパス 

4. Z£ ×z、�¡I機能をd解く�しい分子シミュレーション手法の開発�、�¯�

ミニ�ークショ'プ �計算C分MC�iC合成がhく分子¸計の最前線��、¯�

m学、 2024{ 11| 14x 

�. |]M¤、�アミ4酸8;&ラリテ$ky機構��ª®��GH線学�のN*�、関

rセミナー	ウス、2024{ 12| 1�-17x 

�. |]M¤、�{:�アミン酸化酵素のプロトン化状態についてのG性子構Éと�Ä

計算(QM/MM)�Ä�、� 二?G性子¡a«学Çp強化ª®��、京ym学複合Z

子力«学ª®所、2024{ 11| 21x 

7. |]M¤、�,R(,irtual Reality)における分子構É¹示�、�C�MM フ�ーラム�、


ジョンセンター£Y、2024{ 11| 1x  

�. |]M¤、�アミ4酸8;&ラリテ$起Vについての�Ä探®�、�ª®��GH線

学�のN*�、m}#¬m学F�&ャンパスサイエンス8ール、2024{ �| 9x 

9. Å一t、c�´´由来のM合成kタンパクÆ複合Iとクライ�Ù�ÜyÎの©性、 

  31?M合成セミナー、2024{ �| 29x、�Åm学 
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10. Å一t、*¶C¡a«学ª®へ向けたクライ�Ù子ÜyÎのQ力データ、�i処�、

計算«学ª®センターC機�学« ��L|シリーズ� 2024{ 07| 29x、�ンライン 

11. Å一t、多�なクライ�Ù子ÜyÎf¸�kタンパクÆのためÙ子線結�学と単a

子解析�、シリーズ �? CR/O �RMÃ座、2024{ �| 1x、�ンライン 

 

��   ����CC������  

1. !oIit Hen9B:asatBorn PDealin9 Iit: t:e ComBleJity� �nsi9:ts into Protein-"i9and and 

SuBramolecular Systems t:rou9: �ra9ment Molecular Or4ital CalculationsQ �')9l8= of 

Chem/786=�7 "em/n'6� Ma:idol +niHersity� T:ailand� 2024/11/�  

2. !oIit Hen9B:asatBorn PMolecular doc=in9 on t:e cloudQ� �lo('l 'nd �6on8/e6 !e7e'6)h 

$n/:e67/8= �6o-6'm � Cen8e6 of �<)ellen)e fo6 �'896'l �e'l8h �6od9)8 Inno:'8/on� Naresuan 

+niHersity� T:ailand� 2024/11/7-� 

3. !oIit Hen9B:asatBorn PMolecular HisualiLationQ� C:ulalon9=orn +niHersity� T:ailand� 

2024/11/11 

4. !. Hen9B:asatBorn� P�MO-9uided aBBlication 8or dru9 discoHery and desi9nQ� 
�
� Ch/n'�

#h'/l'nd�J'5'n Jo/n8 "em/n'6� Ton9<i +niHersity� C:ina� 202�/1/1 

�. !. Hen9B:asatBorn� PMolecular Dynamics �nsi9:ts into 3D Domain sIaBBin9 o8 :uman 

anti4ody li9:t c:ainQ� �e<97 #h'/l'nd�J'5'n �/l'8e6'l !e7e'6)h �<)h'n-e "=m5o7/9m� 

To:o=u +niHersity� 202�/1/1� 

�. !. Hen9B:asatBorn� PBrid9in9 �JBeriment and ComButation� Molecular Doc=in9 and 

Molecular Dynamics Simulation 8or ComButer-�ided Dru9 DiscoHeryQ� C:ian9mai 

+niHersity� T:ailand� 202�/03/3  

7. !. Hen9B:asatBorn� P�Heryone Can Doc=� �Heryone Can Do� � Practical �uide to Molecular 

Doc=in9 8or �llQ� Ma:idol +niHersity� T:ailand� 202�/03/� 

�. Mitsuo S:o<i� !oic:i Miya9aIa� /asuteru S:i9eta� PQM and MM simulations o8 t:e 

4iomolecular c:emical reactionsQ� CC" MC!� 
�
�� Tsu=u4a�  aBan� 2024/10/� (Poster). 

9. Mitsuo S:o<i� !oic:i Miya9aIa� /asuteru S:i9eta� !iLas:i /ama9uc:i� PReaction 

mec:anisms o8 Iater oJidation in natural and arti8icial B:otosynt:esisQ� 
nd ��IC�
�
�� 

!o4e�  aBan� 2024/9/1�-21 (Poster). 

10. Mitsuo S:o<i� Ta=as:i Na=aLono� Hiros:i �so4e� !iLas:i /ama9uc:i� To:ru -ada� PReaction 

mec:anism o8 an e88icient Iater oJidation catalyLed 4y a rut:enium comBleJ Iit: a B:enolic 

9rouBQ� I�"
� IC�!�
�
�� Hiros:ima�  aBan� 2024/7/30 (Boster). 
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11. Mitsuo S:o<i� Ta=as:i Na=aLono� Hiros:i �so4e� !iLas:i /ama9uc:i� To:ru -ada� PO-O 4ond 

8ormation Bromoted 4y a B:enol radical in a rut:enium comBleJQ� I�"
� IC�!�
�
� &o9n-� 

Hiros:ima�  aBan� 2024/7/27 (Boster). 

12. |]M¤� �アミ4酸8;&ラリテ$の起Vとkyについての�Ä化学的探求�  2�

?�Ä化学討Ä��、¯�m学m学��、2024{ �| 22x、�スター発¹. 

13. SÅe�、hu直�、Å 一t、jJ(�7、Q.;N、��クレ�%ームリンカー

DN�と H1存在下での SS.2RD構É�、2024{} T�R�セミナーC¡�ªª®�、

2024{ 10| 29x、¯�m学 

14. Z£5 、Å一t、nÑ��、Q.;N、C村行*、m%6G、�Hi9:-resolution structural 

analysis o8 a mem4rane Brotein usin9 a CR/O �RM300 �� eCuiBBed Iit: an ome9a 8ilter�、

  24?x�p[Æ«学�{�、2024{ �| 11x、D1コン7ンションセンター 

1�. �"�、C村行*、�Ñ32、W=×n、松£ �、̂ G9N、�ndan9 R. Pur4a、Mic:ael 

T. Madi9an、m% 6G、Å一t、�cl非]�´´ Blastoc:loris teBida における "H1-

RC 複合Iの構É機能解析�、  31?M合成セミナー、2024{ �| 29x、�Åm

学 

1�. 南ÑE�、^G9N、�ndan9 R. Pur4a、Mic:ael T. Madi9an、m%6G、Å一t、C村

行*、�E�性cl]�´´ Caldic:romatium <aBonicum における "H1-RC h�化の

分�機構�、  31?M合成セミナー、2024{ �| 29x、�Åm学 

 

��		��  ��mm��������BB��  

1. R. Harada� /. Mitsuta� /. S:i9eta� PDeHeloBment o8 Mem4rane Permea4ility Coe88icient 4y 

Means o8 NoHel Molecular Dynamics Met:odsQ� /�!+��!+ 0�SSH�� 144� �4�-��1 

(2024).  

2. |]M¤、�特Õ�GH化学�、�Ä化学��s�フロンテ$ア�7|& (  �/ 3&)、

w/ 23&、Ba9e 79、2024{ 7| 31x 

3. |]M¤、�  2� ?�Ä化学討Ä�開!i'�、�Ä化学��s�フロンテ$ア�

7|& (  �/ 3&)、w/ 23&� Ba9e 11�-11�� 2024{ 7| 31x 

4. |]M¤、�  2� ?�Ä化学討Ä�のご�O�、�Ä化学��s�フロンテ$ア�

1|& (  �/ 1&)、w/ 21&、2024{ 1| 31x 

�. |]M¤、�{:�アミン酸化酵素における動的酵素反応機構�、¡Iの«学、7�(3)� 

213-21�� 2024. 2024{ �| 1�x、�SSN 0370-9�31 

�. |]M¤、�量子分子特性からアミ4酸8;&ラリテ$起Vに挑��、分子シミュレ

ーション学�sアンサンブル、10�(2�)�17�-1�1� 2024. 2024{ 4| 30x、 �SSN 0370-

9�31 
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7. Å一t� C村 行*� m% 6G� cl]�´´のM合成と CaV⁺ � カルシウムイ�ン�
� jでのM合成戦ZO特Õ M合成f¸の最�のª®� Mアライアンス/ Mアライ

アンスfÕ)c� f 3�(9) 22-2� 2024{ 9| 

�. C村 行*� Å 一t� m% 6G� �� jに¡8するclM合成´´由来 "H1-RC

複合Iの構Éと機能� �U«学 �3 9-22 202�{ 3| 

9. Å一t、高�}C高アルカリ jに¡8するcl]�´´のM合成機構を解明、«学

�i、202�{ 3| 14x 

 

��..  ��分分¬¬¯̄¥¥hh==��学学]]¥¥hh==VV±±¥¥hh==VV±±xx動動�� 

��分分¬¬¯̄¥¥hh³³''ンン))ーーKKZZ´́  

� � C計算メデ$カルmÊ事業 

� � C学Ô	ブi点 

� � CGH¡aÇp 

 

��学学]]¥¥hh  

� � CÄ£�ª 

 � � Cx�曹達とのN同ª® 

� � C東京エレクトロンとのN同ª®  

  

VV±±¥¥hh==VV±±xx動動  

� � CC:ularon9=orn +niHersityとのN同ª®  

  



..  シシンン11%%��33��研研究究EE��スス  ーー99����®®II^̂�� 

1. v� 一�、 �?�Ä化学±手セミナー、¯�m学計算«学ª®センター�ークショ

'プ+、2024{ �| 20x 

2. |]M¤(k行)c長)、Ð£ ¹�($k行)c長)、松� �、Z£×z、h Ln、

Hen9B:asatBorn !oIit、½CR、v� 一�、  2� ?�Ä化学討Ä�、¯�m学m学�

�� 2024{ �| 21-23x 

3. 望月俊昭、谷一寿、Cryo-EMコース、2025年 1月 27日～31日、沖縄科学技術大学院大学(OIST) 

 

��..  ��}}==¦¦TT 

Ð£¹� 

  ��⼤学 ¤学⻑・理事（研究担�） 
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Z£×z 

   � �  ̄ �m学計算«学ª®センター 一¯T用)c� 

 � � ¡a j学ª ¡�学Ú クラス担D�

 

����..  ��EE¡¡{{==VV±±¡¡{{ 

なし 

 

����..  ����CC 

なし 
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V-2. 分分子子進進化化分分野野 

1. メメンンババーー  
教授 稲垣祐司 

助教 中山卓郎 

学生 大学院生 5 名（前期課程在学 5 名）、学類生 2 名 

2. 概概要要 

分子進化分野では、真核生物の主要グループ間の系統関係解明に向け、主に３つの「柱」

を設定し研究を進めている。 

新新奇奇真真核核微微生生物物のの系系統統的的位位置置のの検検討討 

真核生物の多様性の大部分は肉眼で認識することが難しい単細胞生物であるため、これまで

の研究では真核生物多様性の全体像を十分に把握しているとは言い切れない。そこで自然環

境からこれまでに認識されていない新奇真核微生物を単離・培養株化し、100 以上の遺伝子

データから構成される大規模分子系統解析によりその系統的位置を確定する。 

各各種種トトラランンススククリリププトトーームム・・ゲゲノノムム解解析析 

真核生物の主要グループ間の系統関係を分子系統学的に解明するには、大規模遺伝子データ

が必須である。そこで系統進化的に興味深い生物種を選び、培養とトランスクリプトームお

よびゲノムデータの取得を進めている。これら大規模配列データを基に、核ゲノム解析、オ

ルガネラゲノム解析等を行う。 

系系統統解解析析ににおおけけるる方方法法論論研研究究おおよよびびタタンンパパクク質質立立体体構構造造とと分分子子進進化化をを統統合合ししたた研研究究 

解析する配列データの特徴、使用する解析法・配列進化モデルなどにより系統推定に偏りが

生じるが、その偏りは複数遺伝子解析ではより顕著になる。そこで、大規模配列データ解析

においてより偏りの少ない推測を目指し、系統解析プログラムの高速化をふくむ各種の方法

論的研究を行う。また、タンパク質の進化過程で一次配列（アミノ酸配列）の変化パターン

は、機能と立体構造の両者に強く影響されると考えられる。そこで立体構造的知見を取り入

れ、新たな側面からタンパク質の分子進化を研究する。 

3. 研研究究成成果果 

【1】新奇真核微生物の系統的位置の検討 

我々はこれまでの大規模分子系統解析により①Tsukubamonas globosa および②Palpitomoans 

bilix の系統的位置の解明（Kamikawa et al. 2014 Genome Biol Evol 6:306-315; Yabuki et al. 2014 

Sci Rep 4:4641）、③キネトプラスト類内部の系統関係の解明（Yazaki et al. 2016 Genes Genet 

Syst 92:35-42）、④フォルニカータ生物群内部の系統関係の解明（Leger et al. 2017 Nat Ecol Evol 
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1:0092）、���&u!A ク,ー"�のy�（�r=w< et al. 201� Genome Biol Evol 10:427-433）、�

�Ü�¼内部系統関係の解明（'arai et al. 2020 
�oc Nat �ca� Sci �S� 117:5364-5375）、�真

核微生物$ル�ロ#類（$�$020 株をNむ）の系統的位置の解明（Yazaki et al. 2020 
�oc R Sci 

B 2�7:2020153�）、�ア%�ンプ,ク�Öグ,ガリン類内部系統関係の解明（Yazaki et al. 2021 


a�asitol �nte�nat �3:102364）、��i�%o��li�lla ma%is の系統的位置の解明と*ガ生物群 ��! ク

,ー"のyT（Yazaki et al. 2022 �pen Biol 12:210376）、�ミト�ン"リアc在 �"�)リ*

ラー�（�"�$）のD期進化に6うを 340 遺伝子データに基�く真核生物大系統の推測（�ara2a 

et al. 2024 
ol Biol Evol 41:mAae014）を行�て	た。�­では、�在プ,プリントとして?×

している �lissan�%a o)i�o%mis '&(312 株に関する解析³�をZPする（Yazaki et al. 2025 �ioR%iv 

�#�: 10.1101�2025.03.26.645259）。 

Glissandra��真真核核生生物物@@要要系系統統のの??������るる 
����クク;;ーー//ののメメンンババーー����るる 

J生生物（G物・Ù上�物・»類をØく真核生物）は、真核生物の系統�（eukarG=ti1 

(ree =4 Li4eße(=L）の大部分を構成しており、J生生物の多様性の解明は、真核生物の進化

を¡解する上でÑ要なÓとなる。しかし、J生生物の�と�どは肉眼では見えない単細胞生

物であることから、G物�Ù上�物などの多細胞生物に��、その¡解は9然として.十分

である。分類群としてÀÉされているJ生生物の中には、自然環境中の�\Òが�めて少な

いこと�、]Ý^内での培養がU難であるために、Â細な顕微Ô¿`�遺伝子・ゲノムデー

タを用いた研究のaÄとな�ていない種が数多く\在する。我々は、\在は認識されていな

がら e(=L の中での系統的な位置5けが.明なJ生生物を、系統的fd.明J生生物

（>r=tiAtA wit6 u<1ertai< >6Gl=ge<eti1 a44iliati=<Aß$)$�）とQ«している。e(=L の全体像を解

明するためには $)$� をmr的・系統的に特徴5けていくことが.L��が、その�と�ど

は]Ý^内での培養が行�れておら�研究を進めることがで	ていない。p�て、$)$� を

Bk自然環境中から単離し、顕微Ô-での¿`と遺伝子配列、さらに�Êではゲノム配列ま

で解析する必要がある。 

我々は 2013hにパラオ@SXの���からwÚした�¼の¾面の�ンプルから単細胞の

Ü�½を単離し、その培養株を確立することに成Fした。�生物は体Õ± 5 Um�どの�A

mで、>学顕微Ôによる¿`から、3�のÜ�をu
、基質上を��くりと�Æする様子が

¿`された（W 1�）。�Æ�には、一�のÜ�は前方に、�う一�はo方に一¥µに7び

ていた。o方に7びたÜ�は全Õに��て基質にx¦していたが、前方に7びるÜ�では=

®�け基質から離れて前oにvれる様子が¿`された。この特徴的なÜ�のÎGから、�生

物は $)$� の一つである �lissan�%adのJ生生物であるとE|された。一方で、細胞のm�

�Ü�の�<の構造などが、これまでに知られている �lissan�%adのどの種と�一ºしなか

�たため、�生物を �lissan�%adの新種 �lissan�%a o)i�o%mis（�� o)i�o%mis）としてÀÉする

こととした。 
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次に、�� o)i�o%mis の系統的位置を明らかにするために、b�&+ニ トリ(�ーム &"�

遺伝子配列を用いた分子系統解析を行�たが、�生物の e(=L における系統的位置を確定す

ることはで	なか�た。そこで �� o)i�o%mis にaして &"�-Ae? 解析を行い、タンパク質遺伝

子ÈC物を´¸的に�定した。さらに、その &"�-Ae? データを基¤として 132 生物種、340

;のタンパク質に基�く大規模分子系統解析を行�た。その³�、�� o)i�o%mis は真核生物

の主要な系統の一つである �&u!A（クルムス）の新規系統であることが明確に©された

（W 1�）。�&u!A は 201�hに分子系統解析の³�からyTされた系統群であり、mr的に

多様なJ生生物によ�て構成されている。しかしこの系統群にNまれるJ生生物にaする細

胞内微細構造¿`等は十分ではなく、�&u!A ク,ー"の進化におけるmrm質の進化は推

測されていなか�た。 

Û子顕微Ôを用いて �� o)i�o%mis の微細構造¿`を]}した。その³�、�� o)i�o%mis は一

部の �&u!A でZPされている'リクル�Ü�¬行eに中qa微b¯をVむスリー&などを

uつことが分かり（W 2）、これらの特徴が少なくと� �� o)i�o%mis をNむ �&u!A 内の特定

の系統で:\されていることが©された。すな�
、�&u!A にdする生物種が@Ìして:

uするL能性がある細胞微細構造を特定することに、0¢でDめて成Fした。 

 
 

xx 1ÙÙGlissandra oviformis
��ee学学ÐÐ��ËËii§§ÔÔAÕÕ��

340 タタンン@@..ÀÀÉÉll��yy��



³³µµ��ÔÔBÕÕÙÙ 
ÔAÕyÀ»Î(¡Á�% G. 
oviformis ´¹ÙAF×mÏ

�ÙPF×�Ï�ÙÓ·� 10 
μm �3/ーO?ーÙÔBÕ
340 タン@.ÀÉl�y�


���³µ�ÙG. oviformis
�³µ¥_¸�Z¼�\k�

�����×����#%>

ン@MK;N8.Cー;3;

M8DaÔUÕ�+O;MB

)3;Cー;3;M8Da

ÔVÕ(»«��Ù 
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�ÀÉ真核微生物 '&(30� 株（2016hkh次ZP�K�）および�ÀÉ真核微生物 '&(706

株については（2022hkh次ZP�K�）、§OnsH[（��研究×£機構）および �al6=uAie

大学（カ#�）の �laAtair �. �. 'im>A=< 教授と �<2rew �. &=ger 教授との@M研究として解析

が進�でおり、4o論{8成を行う2定である。また 2023hkh次ZPでZPした一次�物

を構成する 3 つの�&ク,ー"間の系統関係の�Áは²1しており、¨ÅÞÐ�（生RY 

ª学研究群生物学学位プログラム前期課程 2 h）を中qにt­論{を取り·め、プ,プリン

トとして?×した（�A=gai et al. 2025 �ioR%iv �#�: 10.1101�2025.05.06.652364）。 

 

【�】各種トランスクリプトーム・ゲノム解析 

MM生生生生物物ににHH生生��るるババクク--リリ$$ののゲゲノノムム解解析析��

自然環境において、多くの細»が様々な真核生物と@生関係を°いている。こうした@生

関係はそれら@生細»の進化に影響しており、中で�ゲノムに/える進化的影響は明確であ

る。@生細»の中にはゲノム���が 1!b> 以-と�®に¶bした�の�z見され、このよ

うに¶bした@生細»ゲノムをÃ�することは、;々の@生*カニ�ムを¡解する上でÑ要

な�けでなく、細»の生\に必要.L�な遺伝子� トのM定�生物学的プロ�スの�iを

¡解するためのモデルとして��用である。 

筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書

― 145 ―



筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書 

 
 

 - 14	 -  
 
 

上Àのような基�J¡を推測するためには、ゲノム¶ËをÇこした@生細»をgjくÃ�

ることがÑ要である。これまでの研究において、系統的に多様な@生細»のゲノムが解析さ

れて	たが、�と�どの研究はG物を_主とする@生細»に��をlてた�のである。一方、

G物をNむ多細胞系は真核生物の多様性全体の
く一部であり、単細胞真核生物がその大部

分をIめていることがÊhjく知られるようにな�た。単細胞真核生物に�@生細»がÏ在

的に\在することが知られているが、単細胞真核生物における@生細»の系統的およびゲノ

ム的多様性についての研究は、G物の@生細»に��大	く立
Íれている。 

�hkにおいて我々は、���Ü�¼ 	it�a%ist�s %�gius に@生する 2 種類のプロ!オ$ク

!リア &'3 および ,'4 について、~hkまでに明らかにした�®なゲノム¶bとそれに6う

遺伝�号の特異性、そしてj範な代謝系の¶Ëとい�た基�的なゲノム特性に加え、これら

の細»が寄生的な生活様式へ適応進化する上でÓとな�たL能性のある分子基¤と進化的�

ベントについて、よりÂ細な解析を行�た。 

~hkまでの研究で、	� %�gius の単一細胞から得られた*タゲノム情Zから、2 種の新規ガ

ンマプロ!オ$ク!リア &'3 および ,'4 の完全Õゲノム（&'3: 529 Kb>� ,'4: 436 Kb>）の解

読に成Fした。これらのゲノム���は既知の自由生活性細»と�較して著しくbさく、��

NÒ� &'3 で 33�、,'4 では 2��と低い値を©した。系統解析の³�、&'3 と ,'4 は

�aAti2i=Aiba1tera1eaeªにdする�のの、その中で独立した系統群をm成することが©された。

�較ゲノム解析からは、これらの細»はアミノ酸合成経路�ヌク,オチ"合成経路、'プチ

"グリカン合成経路など、独立栄養細»にと�て必須な多くの代謝経路を�損しており、_

主への栄養的な9\kが�めて高いことが©唆されていた。特に ,'4 では、一般的な²止�

"ンである )�� がトリプトファンを�ー"するという遺伝�号の改変が推定されていた。 

�hkは、これらの知見をさらに深化させ、特に ,'4 における遺伝�号改変の分子的基¤

の解明、および &'3 と ,'4 が@Ìして獲得したと考えられるエネルギー寄生という生\戦略

とその進化的背景の解析に注力した。 

1. XS4 ににおおけけるる UGA��""ンンBB割割りりllててにに関関すするる分分子子的的基基¤¤のの推推定定 ~hkの解析により、

,'4 ゲノムにおいて²止�"ン )�� がトリプトファンを�ー"しているL能性が強く©唆

されたが 、�hkはその分子的基¤についてÂ細な解析を行�た。一般に、)�� �"ンを

トリプトファンとして翻訳するためには、)���"ンを認識で	る t&"�Trpが必要となる。

&'3 と ,'4 のゲノム上の t&"� 遺伝子をB�討したところ、両生物と�にトリプトファンに

a応する t&"� �t&"�Trp������ は 1�%ーのみ\在した。この t&"�Trp�����の3次構造をÂ

細に�較した³�、標準的な遺伝�号を用いる &'3 では、より一般的なÕさである 5塩基a

のアンチ�"ンス!ムをu�ていたのにaし、,'4 の t&"�Trp����� では、短い 4塩基aの 
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アンチ�"ンス!ムを�していた（W 3� および �）。寄生性J生生物 �lasto�%it�i�ia nonstop 

は )���"ンをトリプトファンとして翻訳することが知られるが、Êhの研究により �� non�

stop は ,'4 とM様に短い 4塩基aのアンチ�"ンス!ムをu
、この構造が )���"ンの

翻訳にÑ要であることが]Ý的に©されている。このことから、,'4 において�、

t&"�Trp�����のアンチ�"ンス!ムのÕさのÑいが )�� �"ンのトリプトファンへの6�

的な翻訳�認識に関/しているL能性が©唆された。 

�. A���A
� アアンンチチ))ーータターー遺遺伝伝子子のの��YY伝伝kkのの££見見 &'3 および ,'4 はアミノ酸��タミ

ン、ヌク,オチ"とい�た多数の必須代謝�物の生合成経路を�損しており、これらの栄養

¤を_主に9\して獲得していると©唆されていた。�hkの解析により、これらの細»が

栄養¤の獲得に�まら�、エネルギーÌÅである �($ その�のを_主細胞から¥x獲得する

「エネルギー寄生」という戦略をと�ているL能性が明らかとな�た。このÃ論の¥x的な�

fは、&'3 および ,'4 両ゲノムからの ��$:�($ アンチ)ーター遺伝子の£見である。

��$:�($ アンチ)ーターは、細胞®上に\在し、細胞内Iの �($ と ��$ を"hÎÏする]

目をeう。このÎÏ体遺伝子は、&'3 および ,'4 がdする �aAti2i=Aiba1tera1eaeªの&のÊª

な細»（�angiad、�a�ilibiumd、	+st�inip�ilumd、	a��iba�t�%d、�asti�iosiba�t�%dなど）

のゲノムには:\されていない。この遺伝子の系統解析を行�たところ、&'3 と ,'4 の配列

は単系統群をm成し、&のプロ!オ$ク!リア配列とのÊª性はluされなか�たことから、

この遺伝子は &'3 と ,'4 の@Ì�=が、&の細»系統からの�Y伝kによ�て獲得した�の

であると強く推定された。 

��$:�($ アンチ)ーター遺伝子の獲得は、&'3 および ,'4 の�=が、エネルギー寄生とい

うニ チを確立する上でÑ要な進化的�ベントであ�たと考えられる。	�lam+�ia� �i�k�ttsia

とい�た偏性細胞内寄生細»�、M様に遺伝子�Y伝kによ�て獲得された ��$:�($ アン

チ)ーターを2用して_主から �($ を<Lしていることが知られている。&'3 および ,'4 に

おいて�、この遺伝子の獲得が自Ìの �($合成経路を¶bさせ、³�として�®なゲノム¶

bをさらに+進する要Dの一つとな�たL能性が考えられる（W 4）。 

~hkの研究³��Nめた�研究の成�を論{として取り·め、プ,プリントとして?×

した（"akaGama et al. 2025 �ioR%iv �#�: 10.1101�2025.01.03.63127�）。 

 

xx 3ÙÙ��4 ��##�� ��3 ������%%
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����体体ゲゲノノムム解解析析 

我々は、これまでに 3 種の©°�Ü�¼、��pi�o�inium ��lo%op�o%um、�ÀÉ�Ü�¼ 2 種

（!&�-151 株および (&�-132 株）の°¤体（´©体）ゲノム配列を�定した（Kamikawa et al. 

2015 Genome Biol Evol 7:1133-1140ß!atAu= et al. 2022 ��ont 
lant Sci 13:91�543）。また、#Ó

大学・�WÞÛH[を中qに×>合成化した�¼、X立ª学H物Ú・Ä¶A郎H[と@Mで

クリプト¼の°¤体ゲノム解読を行�た（Kamikawa et al. 2015 
�ycol Res 63:19-2�; Kamikawa 

et al. 2015 
ol Biol Evol 32:259�-2604; Kamikawa et al. 2017 
ol Biol Evol 34:2355-2366; (a<i4u8i 

et al. 2020 Genome Biol Evol 12:3926-3937）。201�hkからは� 4 の©°�Ü�¼ �x+toxum A>. 

'�-436 株の°¤体ゲノムおよびヌク,オモルフゲノム（@生'デ
ノ¼の�Ê核）の解読を

×Oした。また�ÀÉ�Ü�¼ (&�-132 株について�ヌク,オモルフゲノムの解読を目指し、

�ー�ンス解析を×Oした。2022hkには、v#大学ア�ア生物È�環境研究�ンター・U

�>.H[と高{S�H[との@M研究として、カ,ニアª�Ü�¼類 10 種の´©体ゲノム

の解読を¿み、そのう
 2 種（Taka+ama 14. xiam�n�nsis "�(k657 および 
a%lo�inium ballantinum）

の°¤体ゲノムを完全解読した（2023hkh次ZP�K�）。これらの°¤体ゲノムデータ

は、2023hkからOま�たチ��@SXª学アカデミー・�liAabet6 �e6e<bergerH[との3X

間@M y@M研究の一環として²{論{をF 中である。 

55トト((ンン//リリ$$ゲゲノノムム解解析析 

我々は、これまで系統的にj範なミト�ン"リア（!t）ゲノムを解読し、真核生物進化に

おける !t ゲノムの構造、遺伝子¦成、LG性�ントロンの進化について研究を行�て	た

（!aAu2a et al. 2011 �a�m�"l �l�ae 10:130-137; "iA6imura et al. 2012 
	�S �NE 7:e37307; Kami-

kawa et al. 2014 Genome Biol Evol 2:306-315; "iA6imura et al. 2014 
o� Genet Elements 4:e293�4; 

(akeu16i et al. 2015 
	�S �NE 10:e000132030; "iA6imura et al. 2016 Genome Biol Evol �:3090-

309�; "iA6imura et al. 2019 Sci Rep 9:4�50; "iA6imura et al. 2020 ��ont Ecol Evol �:140; Yazaki et 

al. 2022 ��ont Ecol Evol 10:1030570）。2025hkはアンキロモ#ス類にdする複数種の !t ゲ

ノムを解読したのでZPする（�ara2a et al. 2025 �ioR%iv �#�:0.1101�2025.03.26.645259）。 

��アアンンキキロロモモ##スス類類 
� ゲゲノノムム解解析析��真核生物の主要系統群間の系統関係を解明するため、

大規模分子系統解析が��に行�れている。しかし��に系統的fdがは�	りとしない真

核生物系統が\在する。Êhの解析でアンキロモ#ス類とマラ�
モ#ス類間でNM群関係

が©唆されて	ているが、真核生物系統�中でアンキロモ#ス類がどのような系統とÊªと

なるかについて³論は0ていない。しかし大規模解析で�アンキロモ#ス類の系統的位置を

解明で	ないこれまでの研究³�は、�生物群が真核生物進化の�較的D期に分Tした系統

であることを©唆すると�いえる。�研究で我々はアンキロモ#ス類にdする 3 種（4 培養

株）に注目し、�n�+%omonas sigmoi��s、�utomonas longa、�abomonas t%opi�a（"YK3� 株およ

び '&(902 株）のミト�ン"リアゲノムを解読した。 
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アンキロモ#ス類 3 種 4 株の !t ゲノムは、@Ìしてタンパク質遺伝子をふくむÐ位;^

配列をuつ環�分子であ�た（W 4�ßÐ位;^配列は§9で©した）。た�しÐ位;^配列

を構成する遺伝子は、アンキロモ#ス類 3 種間で異な�ていた（W 4�）。p�て、アンキロ

モ#ス類の@Ì�=の !t ゲノムでは既にÐ位;^配列を��ていたが、アンキロモ#ス類

の多様化と@にÐ位;^配列を構成する遺伝子,パートリー�変化したと考えられる。Ð位

;^配列構造は系統的にÊªではない複数の真核生物の !t ゲノムで�¿`されている。p

�て真核生物における !t ゲノム進化上、Ð位;^配列の獲得が独立に複数CÇこ�たと考

え�るを得ない。 

アンキロモ#ス類 !t ゲノムには、これまで解析された !t ゲノムからは�0されていなか

�たリ(�ームタンパク &>A5 が�ー"されていた。またアミノ酸配列の�M性ではアノ!ー

��ンで	なか�た �� longa ゲノム上の o%����、�� t%opi�a "YK3� 株ゲノム上の o%���� およ

び �� t%opi�a '&(902 株ゲノム上の o%���� については、�l>6a4=l23 による2測 3 次構造とその

�M性解析を行�た。その³�、上À遺伝子はリ(�ームタンパク &>A5 および &>l10 を�ー

"しているL能性が高いことを明らかとな�た（W 5� および �）。 

� � 
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&�A;I;1ン<N* �-)10 �T次�Æ×Y}� �. �ro�i�� タン@.�A;タン@.À�Æ�Ê�s'�Ù 

�­ではÂ細に»れないが、マラ�
モ#ス類のÊª系統�とE明した '&(706 株と

('011� 株の !t ゲノムについては、前者は完全解読�み、o者からは一部分のゲノム配列を

�定した（生物学類 4hw��子の8y研究）。2025hkに生RY ª学研究群生物学学位

プログラムH[前期課程に進学したw�は、('011� 株と�行して、新奇真核微生物 ('02� 株、

('010� 株、&,�アータ類にÊª性を�つ ('034 株の !t ゲノム解読を進める。2025 hk

に生RY ª学研究群生物学学位プログラムH[o期課程に進学する¨ÅÞÐは、真核生物

主要系統の一つである �&u!A を構成する真核微生物 '&(605 株、('056 株（�lissan�%a A>.）、

('051 株（�antamonas A>.）、('054 株の !t ゲノム解読を目指す。 

【�】系統解析における方法論研究およびタンパク質立体構造と分子進化を統合した研究 

2020hkZPした �GA" タンパクの全J子分子G力学�ミ�,ー��ン、2021hkZPし

た翻訳²³D子 e&�1 �u®"*�ンの部分�Kのタンパク質立体構造への影響（と�に生R

ª学研究部Ö生R機能情Z分野との@M研究）については²{論{の8成を目指し、解析を

行�た。 

�. ^̂�� 
1. ¨ÅÞÐÜ,[（¡学）Ü一次�物の内部系統関係に関する研究Þ核�ー"および´©

体�ー"タンパク質に基�く大規模分子系統解析間で生じる���の¡解を目指してÝ 

2. �G�YÜ,[（¡学）Ü�)�定をi用した系統�の3分Tを¾*する新規d法のy

�と�フト��アの×£Ý 

3. Q�知0Ü,[（¡学）Ü細胞���1環境 �"� を用いた%��アノ$ク!リアの新

規系統g¥Ý 

4. 上ºa³£Ü学[（¡学）Ü(6erm=>r=te=taÖ=細»における $�"� 進化Ý 

�  �	
� �  �	��� 
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5. w��子Ü学[（¡学）Ü!alawim=<a2i2a にÊªな�ÀÉ真核微生物 '&(706 株 と

('011� 株のミト�ン"リアゲノム解析Ý 

�. NN����SS��������yy的的��ttkk�� 
NN����

�� �G�Y（生物学学位プログラム前期 2hß稲垣指S学生）Ü生RY ª学研究群Õ

¾\Ü2025h 3r 25oÝ 

�� ¨ÅÞÐ（生物学学位プログラム前期 2hß稲垣指S学生）Ü生物学学位プログラム

リー�ーÉÜ2025h 3r 25oÝ 

�� �G�Y（生物学学位プログラム前期 2hß稲垣指S学生）Ü2024h 10r 20oÜベ

ストプ,�ン!ー��ンÉÜo�@生生物学(� �C大(Ý 

��

SS��������

�� ª学研究Ç¹助Ô 基¤研究（�）Ü稲垣祐司（代¾）Ü2023-2026 hkÜ"5ÙÞ全

hk¥x経Ç 14�1007A（2024hk¥x経Ç 3�7007A）Ü真核生物のゲノムデータ

に�入しているJ核@生体ゲノムの体系的g¥（課Ø�号 23�02535） 

2. o�学·v興( 学·XÖ"� y 3X間"� y チ��との@M研究Ü稲垣祐

司（代¾）Ü2023-2024hkÜ"5ÙÞ全hk¥x経Ç 5�0007A（2024hk¥x経Ç

2�5007A）Ü3 次´©体を�つ�Ü�¼類における´©体進化（課Ø�号 �$�05044） 

3. ª学研究Ç¹助Ô 基¤研究（�）Ü中山卓郎（代¾）Ü2024-2026hkÜ"5ÙÞ全

hk¥x経Ç 3�5007A（2024hk¥x経Ç 1�4007A）Ü3次@生の中間}Õにあ

る@生者ゲノムの解読（課Ø�号 24K095�7） 

 

yy的的��ttkk��

なし 

	. 研研究究hh�� 
�������� 研研究究論論__��

��� e�C�論_�

1. $I<ek (� (i1e �K� Ri6ala �� �=rre $� �rubI $� Kamikawa &� !irz=Ga< '� �=<eA &� Yazaki 

�� '6irat=ri (� Kume K� �aA6im=t= (� �A6i2a K� .a2r=bJlk=DI �� �ra2il=DI !� 'ilberma< 

��� 'tairA �+� &=ger ��� �<agaki Y� �liIQ !� �r=w< !+� Se>iTka �. �< eF>a<2e2 >6Gl=-

ge<=mi1 a<alGAiA =4 �eter=l=b=Aea reDealA t6e 2ee> relati=<A6i>A� <=<-1a<=<i1al ge<eti1 

1=2eA� a<2 1rG>ti1 4lagellate AtageA i< t6e gr=u>. 2025 �ol��ula% P�+log�n�ti�s an� 
)olu�

tion 204:10�2�9. �#�: 10.1016�8.Gm>eD.2025.10�2�9 
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2. �amba K� �ara2a &� �<agaki Y. �)(#��: � A=4tware 4=r AGAtemati1allG eDaluati<g bi>arti-

ti=<A i< a >6Gl=ge<eti1 tree em>l=Gi<g a< a>>r=FimatelG u<biaAe2 teAt. 2024 情Z/¡学(

論{À� $�オ情Z学 17:72-�2. �#�: 10.2197�i>A8tbi=.17.72 

3. Yazaki �� )e6ara (� 'akam=t= �� �<agaki Y. �i<=t=mA >=AAeAA tw= eD=luti=<arG 2iAti<1t 

aut=>6agG-relate2 ubi?uiti<-like 1=<8ugati=< AGAtemA. 2024 P%otist 175:126067-126067. 

�#�: 10.1016�8.>r=tiA.2024.126067 

4. J� $� 稲垣 祐司. 2024 新奇 �"�)リ*ラー� r2F$=l� は、=のミト�ン"リ

�"�¨u¸置の遺�かß ¼類 72:104-117. 

5. "akaGama (� "=mura !� Yabuki �� '6iba K� �<aba K� �<agaki Y. 2024 �=<Derge<t re2u1-

tiDe eD=luti=< =4 1Ga<=ba1teria i< AGmbi=AiA wit6 �i<=>6GAialeA 2i<=4lagellateA. ��i�nti�i� 

��po%ts 14:12774. �#�: 10.103��A4159�-024-63502-0 

��� e�oし論_�

1. Yazaki �� �ara2a &� �A=gai &� �amba K� �A6i2a K� �<agaki Y� '6irat=ri (. �lissan�%a o)i�

�o%mis <. A>.: a <=Del >re2at=rG 4lagellate illumi<ateA t6e 16ara1ter eD=luti=< wit6i< t6e eu-

karG=ti1 1la2e �&u!A. 2025 bio�,i) �#�: 10.1101�2025.02.1�.63�917 

2. "akaGama (� �ara2a &� Yabuki �� "=mura !� '6iba K� �<aba K� �<agaki Y. �raAti1 ge-

<=me re2u1ti=< 2riDe< bG >araAiti1 li4eAtGle: (w= 1=m>lete ge<=meA =4 e<2=AGmbi=ti1 ba1-

teria >=AAiblG 6=Ate2 bG a 2i<=4lagellate. 2025 bio�,i) �#�: 10.1101�2025.01.03.63127� 

3. �ara2a &� '6irat=ri (� Yabuki �� �<agaki Y� &=ger ��.� Kamikawa &. �=m>lete mit=16=<2rial 

ge<=meA =4 a<1Gr=m=<a2A >r=Di2e 1lueA 4=r t6e ge<e 1=<te<t a<2 ge<=me Atru1tureA =4 a<1eA-

tral mit=16=<2ria. 2024 bio�,i) �#�: 10.1101�2025.03.26.645259 

�������� RR¢¢DD��vv����

�� \Y�n�

  なし 

�� ?��n�

�� �uki Yazaki� (a2aaki )e6ara� �ir=kazu 'akam=t=� Yu8i �<agaki. (w= eD=luti=<arilG 2iAti<1t 

aut=>6agG-relate2 ubi?uiti<-like 1=<8ugati=< AGAtemA i< 2i<=t=mA. �$�#$-* 2024. "=D.4-

6.2024� (6e )<iDerAitG =4 %uee<Ala<2 �)%� 't Lu1ia �am>uA� �uAtralia.�

2. Yazaki �uki� )e6ara (a2aaki� 'akam=t= �ir=kazu� Yu8i �<agaki. �i<=t=mA >=AAeAA tw= eD=-

luti=<arG 2iAti<1t aut=>6agG-relate2 ubi?uiti<-like 1=<8ugati=< AGAtemA. �<<ual !eeti<g =4 

t6e '=1ietG 4=r !=le1ular �i=l=gG a<2 �D=luti=< 2024. �ulG.7-11�2024� $uert= *allarta �=<-

De<ti=< �e<ter� !eFi1=. 
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�� Yu8i �<agaki. &e1e<t e<2=AGmbi=AiA betwee< a 6a>t=>6Gte a<2 a Kare<ia1ea< 2i<=4lagellate 

a<2 L�ull-4ur<iA6e2 a>artme<tM 6G>=t6eAiA. 5WV �Aia< !ari<e �i=l=gG 'Gm>=Aium. #1t.2�-

30�2024� (6e �meral2 �=tel� (6aila<2.�

�������� RRIIVVDD・・研研究究DDvv����

�� \Y�n�

�� 中山卓郎� �¼に@生する�¤E定�アノ$ク!リアと「ニトロプラスト」� µ¼

の分子生物学 2024. �e1.13-14�2024� 7´�tq�X か�さアカデミア�ール�

�

��� �のBのv��

�� �¢bJ郎� ±VsZ� :¬� U�$%� !上Æ>� Ä¶A朗� �WÞÛ� 稲垣祐司� 

{�哲男. デ
プロモ#ス類の寄生½化に6いK�れた遺伝子と獲得された遺伝子

の分子系統解析Ý � 94 Co�寄生½学(大(. !ar.1�-19�2025� 大阪府大阪X 大

阪大学�ンベン��ン�ンター（O�キャンパス）�

�� �G�Y� J�$� 稲垣祐司. 大規模系統解析における&ートストラ プ値 100�は

信頼で	るのかßÞ�) �定を応用した系統�中の3分Tにaする新たな¾*d法Ý�

� 57Co�J生生物学(大(. "=D.22-24�2024� 山口�山口X K���¨新�ール 

�� §﨑裕規� J�$� ¨ÅÞÐ� 石�健一郎� 稲垣祐司� 白鳥峻志. 系統的所d.明真

核生物 �lissan�%a o)i�o%mis が拡張する �&u!A ク,ー"の多様性Ý � 57Co�J生

生物学(大(. "=D.22-24�2024� 山口�山口X K���¨新�ール�

	� J�$� º村祐Æ� 野村真�� §Ons� 稲垣祐司� 中山卓郎. 単細胞ゲノム増g�

物から£見された�b=細»ゲノムÝ o�微生物生r学(� 37 C大(. #1t.2�-

31�2024� jV�jVX jVXÖ(ÃG�


� 稲垣祐司� J�$. !Gz=z=a におけるオルガネラc在 �"� )リ*ラー�の多様性と

進化Ý o�@生生物学(� �C大(. #1t.19-20�2024� 茨城�つくばX 筑波大学�

�� �G�Y� J�$� 稲垣祐司. �)(#��Þ�)�定により系統�の3分Tを¾*する�

フト��アÝ o�@生生物学(� � C大(. #1t.19-20�2024� 茨城�つくばX 筑波

大学�

�� §﨑裕規� J�$� ¨ÅÞÐ� 石�健一郎� 稲垣祐司� 白鳥峻志. �&u!A ク,ー"の

進化を解明する系統的所d.明真核生物 �lissan�%a o)i�o%misÝ o�@生生物学(�

�C大(. #1t.19-20�2024� 茨城�つくばX 筑波大学�


� ¨ÅÞÐ� J�$� §﨑裕規� 中山卓郎� 稲垣祐司� §Ons. J生生物の核ゲノム

ÈC物における &"� �2iti<g のg¥Ý o�@生生物学(� �C大(. #1t.19-20�2024� 

茨城�つくばX 筑波大学�
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�� 白鳥峻志� J�$� ¨ÅÞÐ� 中山卓郎� 稲垣祐司. !etam=<a2a とのÊª性が©唆さ

れる�/性J生生物の系統分類学的研究Ý o�@生生物学(� � C大(. #1t.19-

20�2024� 茨城�つくばX 筑波大学�

��� ¶代$;� ¨ÅÞÐ� BtÑ�� 高{S�� U�>.� 稲垣祐司� 中山卓郎. ©°�Ü

�¼(��株にみられるヌク,オモルフのゲノム解析 I 既知ヌク,オモルフゲノム

との@Ì�・�Ñ�をgるー. o�@生生物学(� �C大(. #1t.19-20�2024� 茨城�

つくばX 筑波大学�

��� �¢bJ郎� ±VsZ� :¬� U�$%� !上Æ>� Ä¶A朗� �WÞÛ� 稲垣祐司� 

{�哲男. 寄生½化に6うデ
プロモ#ス類の遺伝子,パートリーの変化Ý o�@

生生物学(� �C大(. #1t.19-20�2024� 茨城�つくばX 筑波大学�

��� 稲垣祐司� J�$. ア%�ンプ,ク�およびそのÊª系統におけるオルガネラc在

�"�)リ*ラー�の多様性と進化Ý �8�ª学研究�ン)��ム. #1t.2-4�2024� 


V�名1X アマ�ーム $L�.��

��� ¶代$;� ¨ÅÞÐ� BtÑ�� 高{S�� U�>.� 稲垣祐司� 中山卓郎. ©°�Ü

�¼ (�� 株のヌク,オモルフゲノムの解析Ý o��物学(� �� C大(. 'e>.13-

16.2024� ,t��ÓQX �ÓQ大学Dvキャンパス・ラ�トキ�ー&�ÓQ�

�	� �amba K=6ei� �ara2a &G=� �<agaki Yu8i. �)(#��: � A=4tware 4=r AGAtemati1allG eDaluati<g 

bi>artiti=<A i< a >6Gl=ge<eti1 tree em>l=Gi<g a< a>>r=FimatelG u<biaAe2 teAt. � 79C$�

オ情Z学研究(. 'e>.6.2024� jV�jVX jV!y大学�oXキャンパス�

��		���� ��bb��解解����AA����

1. 稲垣 祐司� J� $. オルガネラc在 �"�)リ*ラー�の多様性と進化Þ��と

これからの課ØÝ 2024 r�アグリ$�オ �:43-47 


. uu分分��¡¡��]]・・ttVVWW��]]・・RR¢¢��]]・・RR¢¢mmKK�� 
uu分分��¡¡��]]��

1. 筑波大学?7ª学研究�ンター生Rª学研究部Ö生R機能情Z分野（Ñ�:�教授・

J�EY�教授）との@M研究Þ立体構造情Zと分子進化情Zを統合したタンパク質

機能進化に関する研究 

2. 筑波大学?7ª学研究�ンター?7情Z学研究部Öデータ基¤分野（�5
�教授）

との@M研究Þ機-学9を�
いた真核生物ゲノム中の�ントロン境¢の2測 

 

ttVVWW��]]��

なし 

 

― 154 ―

筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書



筑波大学 計算科学研究センター 令和 6年度 年次報告書 

 
 

 - 1�� -  
 
 

RR¢¢��]]・・RR¢¢mmKK����

1. �. �. &=gerH[および �. �. �. 'im>A=<H[（�ル���ー大・カ#�）との@M研

究Þ*タモ#ス生物群の系統関係と�/性ミト�ン"リア機能の解析 

2. �. KimH[（ア*リカ自然>H物Ú・ア*リカ合=X）との@M研究Þカタ&,ファ

リス類のミト�ン"リアゲノム解析Ü+ーグ,ノ�ア基部から分Tする新奇系統に関

する研究 

3. !. �liIQH[（#AtraDa 大学・チ��@SX）等との@M研究Þ�!ロロ(�類の系統

関係と�/性ミト�ン"リア機能の進化、オルガネラ �"� )リ*ラー�の多様性に

関する研究 

4. �liAabet6 �e6e<berger よび !arti< K=liAk=H[（�<Atitute =4 $araAit=l=gG� �ze16 �1a2emG 

=4 '1ie<1eA・チ��@SX）との@M研究Þ３次´©体を�つ�Ü�¼類における´©

体進化 

�. ))ンン44**%%ムム��研研究究DD��ススククーー::��のの  GGXX�� 

o�@生生物学(� �C大(Ü2024h 10r 19I20oÜ筑波大学?7ª学研究�ンター

�ーク�� プ^（K加者 43 名） 

�. ��rr・・��QQ 
稲垣祐司Þ生R環境ª学研究ª教���、生物ª学�)カリキ�ラム��、?7ª学研究

�ンターÎ���、?7ª学研究�ンター	 ��、?7ª学研究�ンター@M研究��Ü

?7ª学研究�ンター学Ö?7ª学A(^^Õ 

 

中山卓郎Þ生物学学位プログラムjZ・�$��、生物系 �.�&ネ ト�ーク¯¡��、

生物学類大学@明(��、?7ª学研究�ンター研究�(Ã�À 

1�. {{DD��qq・・RR¢¢��qq 

なし 

11. ��ののBB 

なし 
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