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教授 重田 育照 
准教授 原田 隆平 
助教 庄司 光男 
助教 堀  優太 
助教 原嶋 庸介 
研究員 Kowit Hengphasatporn（AMED） 

研究員 三嶋 謙二、森田 陸離、下山充紘（CCS） 

研究員 宮川 晃一（新学術領域） 
学生    大学院生 ７名（数理物質科学研究科後期課程１名（社会人）、前期課程 6 名） 

学類生 ２名（物理学類） 

 

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、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３年度は、【1】

タンパク質立体構造サンプリング計算手法の開発、【2】光化学系 II の酸素発生中心(OEC)に

おける S3 状態の高精度計算による解析、【3】無水プロトン伝導物質中の伝導機構の解明に

向けた理論解析、【4】高誘電率酸化物の不純物添加による結晶構造制御、【5】SARS-CoV-2

に対するドラッグディスカバリー、【6】分子動力学計算によるメタロチオネインの構造多様

性解析、【7】銅含有アミン酸化酵素におけるセミキノンラジカル生成機構の理論解明、【8】

星間空間におけるアミノ酸のホモキラリテー起源の理論解明、などの研究を大きく進展させ

ることができた。これらの研究では、計算科学研究センターのスパコン（Cygnus）、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

にも積極的に取り組んだ。 

 

 

33..  研研究究成成果果 

㼇㼇㻝㻝㼉㼉㻌㻌タタンンパパクク質質立立体体構構造造ササンンププリリンンググ計計算算手手法法のの開開発発（（原原田田、、重重田田）） 

生体内において、タンパク質は動的な物質として存在しており、その構造ゆらぎが生命機

能を果たす上で重要である。つまり、タンパク質が取りうる立体構造やダイナミクスを調べ

ることは生命機能の理解に直結する。全原子分子動力学計算（MD: molecular dynamics 

simulation）は、生体分子を構成する原子について古典力学に基づきニュートンの運動方程式

を繰り返し数値積分することで、その時間発展を追跡することができる。このように、MD は

タンパク質や核酸をはじめとする生体分子のダイナミクスを追跡する上で強力な研究手段で
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る。しかしながら を用いてタンパク質のとりうる立 を過 足なく するこ

とは に困難で る。な なら で 能な時間スケールはタンパク質が機能を果

たす時間スケールよりも かに短いためで る。この問題を解決するために ー ウェ

および トウェ 開発に え 様 な計算手法が提 されてきた。 ー ウェ 面では

用の計算機の開発が行われ トウェ 面では様 な改 型 の開発が行われてきた。

   （ ）は拡 型 の一 で り 時間 に代えて

数の短時間 を り し実行することでタンパク質の 時間 イナミクスを効率的に

出する。 的には する確率が高い 期 をラン ングし 短時間 を り

す。このサイクルを り すことで 始 と終 の 間の 経 を効率的に

することができる。 を効率的に実行するため

には ラン ングに 用する指 （ 応N ）を

切に 択しなければならないが その 択は めて

難しく 対 とする系に して に影響を与

えるという問題がこれまで指 されてきた。しかしな

がら 応N が 効率に与える影響の定 的な

や 対 の系に しない 応N の に いて

は な点が かった。そこで本研究では これらの

問題を解決するため に改 を えること

で 効率的にタンパク質の立 を する手法

（  ）を開発した。 

 

[[22]]  化化学学 のの 素素 生生 にに けけ 状状

のの高高 度度計計算算にに 三三  

合成の 分解 応は 学系 の 発生中心（ ）において行われ（図 ）

ネル ーを利用して 分 から電 とプロトンが り出され その結果として

分 が 出される。本 応は に 在する 4 クラスターで され サイク

ルと呼ばれる のステップ（ Þ ）を経て進行する。 年の高分解能の によ

る の発 からその 応過 の解 に向けた研究が行われているが 中間 間の 対 ネ

ル ーなどの定 的な には結合クラスター（ ）法のような を超えた 密な計算が

能となる手法が 要で る。本研究では これまで行ってきた解析結果に基づいて

クラスターのコ に対して 状態の 入後の 性 間の 対 定性に い

てのそれ れ と を超えた手法の一 で る 法を用いた 性 間の

対 定性に いて を行った（      ）。 法

方の結果で が 基でその 基が と とに配位しているグルタミン

 

図   の設計思

想 
 

TOC

ウォーカーの再配置

Conformational Sampling
with Contact-Map in Ino-PaCS-MD 
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に 結合を形成している が 定（図 ）で ると示された一方 状態や 状

態の 対 定性が と 法で全く なる 向が示され 状態から 状態に

る 結合形成 において 法のような の手法が特に 要となると えられ

る。また 成分の なる の の結果を 期解に用いた 法の結果では

パラ ータに しない結果が られ（図 ）中間 間の 対 定性 けでなく 応過 の

にも有効な手 となると えられる。今 の結果を�まえて現在 結合ネット ー

クを した 大系に対する 密計算を行っている。 

  
 (a) SIIの O Cに る CaMn O の S の (b),(c) の

に る   

  

[[ ]]  ププ ンン 物物 のの 機機構構のの にに向向けけ 理理  

のプロトン 導物質は 以上の 度領域でプロトン 導性を示すため

電 の次世代電解質 として 目されている。コ ク イミ リウム は の有

機結 で り，イミ ール とコ ク が作る 次 の 結合上をプロトンが

導し で 3  のプロトン 導度を示す。高性能なプロトン 導物質を設計する

ためには その 導 カ ズムを理解することが 要で る。 

本研究では 中のプロトン 導機 の解 を目指し 学計算によって

中の 結合 プロトン 動 分 動を結び けるために テンシ ル ネル ー

イ グラムを した。 

― 108 ―



筑波大学 計算科学研究センター 令和三年度 年次報告書 
 
 

- 1  - 
 
 

図 に 学計算によって られた と 間の分 間プロトン 動と の 動

による Ç する 間のプロトン 過 を 定した テンシ ネル ー イ グラムの

結果を示す。図 の結果から Ç する 間のプロトン 過 における は ま

が してÇ する へプロトンを渡し 続いて からÇ する へプロトンが

り び 分 が する。したがって このプロセスが り し こることにより プロ

トンが結 を 導していくと予 され プロトン 動と の 動がカップリングする

ことによりプロトン 導が 進することが示 された。また Ç する 間のプロトン

過 における 速は と 間の

プロトン 動過 で ることがわか

った。したがって プロトン 導度を

向上さ るためには プロトンの

ナーと クセプターの さを調整

し プロトン 動の活性 ネル

ーを下げることが 要で ることが

予 される。 

 

[[ ]]  高高 化化物物のの 物物 にに 構構 原原  

  はスイッ ング などに利用

される 特に 要な 導 デバイスの で る。 では 導 の上に �を

層し そこにさらに金 電 を さ ている。この �および金 電 が ート

として働き ここにかかる電 によって ネルを流れる電流の と が切り替わる。

の性能は �に高い 電率を 合物を用いることで向上する。 や

は高 電率 �の として 目されているが いく かの結 をとり に

よって 電率が なるため その の制 が 要な課題となっている。本研究では 純物

v による結 の制 に 目した。 純物v による 定性への 与は 生成 ネル

ーに えて 純物配置の ントロピーと 動 ー の が えられる。

および はこれまで通 の第一 理計算を った解析でもよく研究されているが と

を同時に するのは難しい。そこで我 はこれらを同時に した自 ネル ーを定

図  の
の の

図 計 の  

Rotation

1

TS1

TS2

PT
Rotation
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し に対する 置 の場合

に 用した。 の置 は で

る。図 は と

のそれ れで計算した自 ネ

ル ーの をとったもので る。 を

置 し た 場 合 で は

が 定 が 度まで

すると が 定 す

る。この結果は ター ットの 度

において 高 電率な

を実現さ るための 要な示 を

与え また 基本的に の系を対

にしている第一 理計算のみでは

られないJ結で る。 

 

[[ ]]  にに ッッ デディィスス ーー  
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[[ ]]  分分子子動動 学学計計算算にに メメタタ ンンのの構構 性性 原原  

金 結合タンパク質で る タロ オネイン（ ）は 金 の³¥ 有 金 の解o

Z 作用にはたらく。本研究では分 動力学計算（ ）を用いて なる環境におけるÜ

Ýの 様な をサンプリングした。 られた を 層的クラスタリングによって分

することで主要な を した。ま Áイオンを° に含む 件では は

に した 状の を った。 と なる点としては 数の短い� リックス

を形成した点で る。 では の金 イオンを配位しているが における金

の結合数は平 で で った。 はÛ のシステイン 基を が そのう 目

目のシステインによく結合が られた。次に Áイオンを含まない 件では 展した�

シート が主要に られた。この は実 的に報 されておら 新規の で り 金

イオンに対する応 性に関わることが予 される。また Áイオンの代わりにナトリウ

ムイオンを° に含む 件では同様に 展した�シート を った。このことから x度

による影響ではなく金 イオンが 在することが 要で ると えられる。また Áイオ

ンによく結合したシステインを オール基（ 基）とする けで 状の をとった。この

結果からこれらのシステインが ップされることが 形成に 要で ることが示 され

図 の 計

計

― 111 ―



筑波大学 計算科学研究センター 令和三年度 年次報告書 
 
 

- 11  - 
 
 

る。今後の展開としてはよりサイズの大きい柔軟なタンパク質に いても 計算に り組

むことが期 される。 

 

 

[[ ]]  アア ンン 化化酵酵素素にに けけ セセ ンン ジジ 生生成成機機構構のの理理  

含有 ミン ¿ は の生理活性 ミン の 的 ミ 応を し

動 物や 生物に広く 在している。 は活性中心にトパ ン ¿ と イオン

を し 特 的活性を発現している。¼ 的 応の最終過 において から 中心に

一電 動することにより はセミ ンラ カル になる。 生成で大きな

を うことが結 解析から示 されており 本 応は 的な¿ 応

と � デル のような活性中心が 定されている系とは なり 動的な を与える新し

い¿ 系となっている。また 合法による時分割結 解析に する めて�な¿

応系で り 動的 解析が�的に進展すると期 される。この 的な¿ 応の

仕組みに いて 合計算により な 応機 を解 し 実 結果を 現する結

果が られた。 

 
図  のセ ン ジ 生成に け 大き の構 化 

図  計 の  
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[[ ]]  にに けけ アア のの テテーー のの理理  

生 を 成する ラルな ミ は 間 間で生成される 能性が 分に るが未 直

されるに っていない。 間 間におけるI¦な 間での分 出は めて難しいと

えられるが はや さ のサンプルリターンのように Æ を直 採 して 密 上分析

ができる時代が している。 間 間での ミ の ラリテー が成されれば 生

生時の ミ の 源となる 能性が る。 ミ の ラリテー 源を分

物性の 点から 解くことを みた。   によれば 性 間の 対

定性を することで分 の 定性を定 することができる。本法 を用いることで

ラ ン及び全ての ラ ン前駆 の 定性を した。その結果 ミ トリル前駆 （

ミ プロパン トリル）が最 定 で ることを第一 理計算により示すことができた。

今度は 特性に いての高 度計算で し 文 を進める。 

 

   

研研究究 表表   

（物理学 ） 
 � 「高電位 �Öタンパク質の活性中心の と電 状態に いての理 的

解析」 

 � I 「機 学 テンシ ルの生成とその応用」 

研研究究 表表   

（物理学 `） 
 「分 動力学法を用いた 環状 プ の� 過過 における 自

ネル ーの 」 

 作 「計算を用いた    択的Å の結合の解析」 

（生物学 `） 

 曾  斗 「 性タンパク質の配列機能 関を する新規計算手法」 

 「タンパク質の立 を効率的に する分 シミュレーション手法の

開発」 

研研究究 表表   

 高 行「            

  」 

 

講講   

 「生物物理学」   大学大学 学研究科   
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  部部  

  

 平 年度 科学技術分野の文部科学大�表  手科学者  

 平 年度 筑波大学 手教員特別  

 新学術領域研究「生 金 科学」領域会議 第 方F （ ） 手

研究発表 年 月  

 生 科学会第 大会 「 含有 ミン ¿ におけるセミ

ンラ カル生成機 の理 解 」 年 月     

部部   

研研究究 表表   

 新学術領域研究「生 金 科学」 研究 「生 金 動 解 のための

生 ネル ー 」（ ） 

  との共同研究 （研究代表） （研究分 ）（ ） 

 基 研究 「分 動力学計算と機 学 を援用してタンパク質の を予

する」 平（代表）   

 新学術領域研究「 合成分 機 の学理解 と時 間制 による革新的 ー物質

系の 製」 研究 「 学系 発生中心における 活性 機 に

いての理 的解 」（ ） 

 さきがけ（ 本学術 機 ） 「生 系における特 的 学

応の機 解 」 ） 

 手研究  「理 計算に基づく 基 合 中のプロトン 導機 の解 」

（ ） 

 物質・デバイス領域共同研究拠点基 共同研究課題 「プロトン 動を う

機能性 開発のための電 状態解析」（ ） 円 

 ± 法 マ ± 第 マ 研究 成  （代表） 「 プロト

ン 導 設計に向けた計算 学による機能解析」（ ） 

 学術 革領域研究 研究 「 間 間における ミ ラリテ

ィー生成過 の 学的 」（ ） 

 新学術領域研究（研究領域提 型） 研究 「 活性と に立�し

た生 イ ロ ェ ミクスの理 展開」（ ） 

 Ó大学生 調節研究 「 分s・代 学共同研究拠点」共同研究

（ ）   
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分分 研研究究   

 「自在配列」 （研究分 者）「  インス ッピングを利用し

たタンパク質の自在配列と機能 」 P （研究代表者） （ ） 

 ・ 飛躍 ラッグシッププログラム（ ） （研究分 者）「

生 技術の 製と 学・生 科学の革新」 （研究代表者）Ó場 （ ） 

 「難 性実用 事 」 （研究分 者）「 トクロム オ シ ー

を 的としたミトコン リ �の新規 ¨開発」（研究代表者）新 （

） 

 新学術領域研究 研究領域提 型 「高速分 動 」 （研究分 者） 「時

分割実 のための 様な 応 システムの開発」 後 Q理 （研究代表者）（

） 

 レクトロンとの共同研究 （研究分 者） （研究代表者）

（ （予定）） 

 

  研研究究  

 研研究究   

 きき   
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なし 

 

 国国際際会会 表表  

 招招待待講講演演  

            

         

        

           

            

   開催       

           

         

開催      
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 講講演演  

               

           

    

 

 国国内内学学会会・・研研究究会会 表表  

 招招待待講講演演  

  計算 学を用いた生 機能解析と ¨への展開  ーラム  

   開催  

  計算 学と実 の協働による金 タンパク質の ・機能解析   

   第 生 科学研究 シン ウム  第

研究会 金 タンパク質解析における 生物学と 学計算の融合  開

催  

  タンパク質の 機能 関に対する計算科学的研究〜応用�〜  生 金

科学 の合>     ルス リ ート  

  統合的インシリコシミュレーションによる¨物 タンパク質動 解析  計

算を中心としたバイオ分野の筑波大 セミナー     開催  

  第一 理 計算による電 ・プロトン 動解析  第 高速分

動 オンラインセミナー    開催  

  計算科学に基づく金 タンパク質動態の理 解析  第 本« 質科

学会  シン ウム         開催（招

） 

  関 タンパク質に対する統合的インシリコリ ショ ング

新学術領域「高速分 動 」  セミナー 「 生物学・ 学・計算科学を融合さ

たウイルス・パンデミックに対する り組み」     開催  

 平  プ の� 過性を する分 シミュレーション技術の 出  

平  学会（情報計算 学生物学会） 年度大会 ーカストセッション「 プ

¨を指向した計算科学の最前 」 年 月 
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  出 野 果 “ 学計算

による有機結 中のプロトン 導機 の理 解析” 第 物性科学領域 研究

会 領域合同研究会 オンライン 年 月 

 

 そそのの他他のの 表表  

 出 野 果 “ 学計算によるコ

ク イミ リウム結 中のプロトン 導機 解析” 本 学会第 年会

オンライン 年 月 

 中 u� 一成 “プロトン結合スピン にお

ける 状態 ” 第 分 科学 会 オンライン 年 月 

 出 野 果 “コ ク イミ リウ

ム結 中のプロトン 導機 の理 的解析” 第 分 科学 会 オンライン

年 月 

 分 動力学計算で解 する タロ オネインの 様性    

平  新学術領域研究「生 金 科学」領域会議 第 方F （ ） 年

月 

    行   含有 ミン ¿ における

セミ ンラ カル生成機 に いての理 的解  第 理 学 会   

  

    行   含有 ミン ¿ のプロト

ン 状態に いての 解析  第 生 分 科学 会    

 

    行   含有 ミン ¿ における

セミ ンラ カル生成機 の理 解  生 科学会第 大会   頭  

 受  

   一     法による分 及び 学

応経 の  本コンピュータ 学会 年 年会   スター  

 

    行   ミン ¿ における パ

ン ¿ のコン ーション制 機  生 科学先端 ーラム Ø

�の研究会   スター   
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 書書   

  年会を終えて         

 

 一  分 動力学計算によるグ ンバル に結合する小分 に関する理

的研究  ンサン ル       

               

         

              

            

         

              

           

           

           

            

   

 

  異異分分野野 連連携携・・ 学学 連連携携・・国国際際連連携携・・国国際際活活動動  

異異分分野野 連連携携 セセンンタターー内内   

 生 （ ） 

 生 部  

 計算 ディカルサイ ンス推進部 

学学 連連携携  

 科学技術開発機 （ ）との共同研究 

 レクトロンとの共同研究 

  との共同研究 

 第一 共 バーレ との共同研究 

 

  シシンンポポジジウウムム 研研究究会会 スス ーー のの  

なし

 

  理理・・  
 

筑波大学経 改革会議 員 教学デザイン 員 ュートリ ル教 タスク ース

員 合 教 推進 員会 員 学 共通科目部会 教 会議オ ザーバー

― 122 ―



筑波大学 計算科学研究センター 令和三年度 年次報告書 
 
 

- 1  - 
 
 

学 教 会議オ ザーバー 計算科学研究センター 員会 員 事 員会

員 生 科学研究部 広報 拡大物理学 ` 員会 員 
 

平 
筑波大学先導的研究者 プログラム（ ） 員 
筑波大学大学  理 情報生 学術  生 科学研究  生物学学位プログラム  
期 了 員 
筑波大学 計算科学研究センター 一般利用 員会 
 

  会会 ・・国国際際  
 

  本 学会 理 学・情報 学・計算 学ディビ ョンレ ート 事（ ） 
  理 学会 事（ ） 
  分 科学会プログラム 員（ ） 
  本コンピュータ 学会役員（ ） 
  生 科学会 議員（ ） 
  調査員（ ） 

 科学技術研究開発機  員研究員（ ） 
  大 大学 大学 基礎 学研究科 招聘教 （ ） 

本コンピュータ 学会 年度 年会 実行 員  
 

平 
大学 物性研究 付 物質設計 施設 スーパーコンピュータ共同利用課題審

査 員会 員 
分 シミュレーション学会 学会 「 ンサン ル」 集 員 
第  �高 生科学研究発表会 審査員 
本コンピュータ 学会 年度 年会 実行 員 

            
   

 
 

本コンピュータ 学会 年度 年会 実行 員 
理 学会 学会 「 ロンティ 」 集 員（ ） 

 
 
本コンピュータ 学会 年度 年会 実行 員 
本生物物理学会 分野別 員（ ） 

 
 

本コンピュータ 学会 年度 年会 実行 員 
    

 

  そそのの他他 

 共同プレスリリース 筑波大学 金 大学 「有機 電解質中のプロトン 導 カ

ズムを解 〜高効率な 電 の設計指 に〜」（ 年 月 ） 

 本生物物理学会 「 な生 の¿ 応を分 レベルで理解する」
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¿ 機能（生物物理のテーマ） （ 年 月） 
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�������� ,,>>hh//,,jj 
  メメンン ーー  

教  本 （共同研究員 生 環境系） 

教 中  

学生 大学 生 （後期課 前期課 在学 ） 学 生  

 

   

分 進 分野では 生物の主要グループ間の系統関 解 に向け 主に の「h」

を設定し研究を進めている。 

核核 生生物物のの のの   

生物の 様性の大部分は��で認 することが難しい単 生物で るため これま

での研究では 生物 様性の全 を 分にY]しているとは い切れない。そこで自

環境からこれまでに認 されていない新4 生物を単 ・/Ði し 以上のº

データから 成される大規模分 系統解析によりその系統的位置を確定する。 

各各 ンンスス ププ ーームム・・ ムム   

生物の主要グループ間の系統関 を分 系統学的に解 するには 大規模º デー

タが で る。そこで系統進 的に い生物 を び /Ðとトランスクリプトーム

および ムデータの を進めている。これら大規模配列データを基に ム解析

オル ネラ ム解析等を行う。 

にに けけ 方方 研研究究 タタンン 構構 とと分分子子進進化化 合合 研研究究  

解析する配列データの特 用する解析法・配列進 デルなどにより系統推定に り

が生じるが その りは 数º 解析ではより顕 になる。そこで 大規模配列データ解

析においてより りの ない推 を目指し 系統解析プログラムの高速 を�くむ の方

法 的研究を行う。また タンパク質の進 過 で一次配列（ ミ 配列）の パター

ンは 機能と立 の 者に く影響されると えられる。そこで立 的知 を り

入れ 新たな側面からタンパク質の分 進 を研究する。 

 

  研研究究成成  

[[11]]  核核 生生物物のの のの  

我 はこれまでの大規模分 系統解析により  および  

の系統的位置の解 （     Genome Biol Evol      

Sci Rep ） 
 ネトプラスト 部の系統関 の解 （     Genes Genet 

Syst ） � ル カータ生物 部の系統関 の解 （     Nat Ecol Evol 

） �“ クレー ”の提 （     Genome Biol Evol ） 
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Íp© 部系統関 の解 （     oc Nat ca  Sci S  ） �

生物バルセロナ （ iを含む）の系統的位置の解 （     oc R Sci 

B ） � ピコンプレクサ グレ リン 部系統関 の解 （     

a asitol nte nat ） �  の系統的位置の解 と 生物 ク

レー の提(を行った（     pen Biol ）。 i（ 年度年次

報 ）に いては 新たに発 された のデータを し 文を するこ

とになった（現在 実 データを 中）。また 年度の学際共同利用プログラムでは

º データの系統解析により未 生物 iの系統的位置を した。 

  にに 次次 物物 のの のの同同   

系統的 が な 生物の で る  は の一員とみ

なされていたが これまでに発表された大規模系統解析ではこの生物がどのような 生物

系統に となるか で った。本研究では º から 成される ライン ントを

系統解析し  が 生物の主要系統 の基部から分Cすることを らかにし

に  を えた単系統 を と呼称すること提 した。さらに本解析

では一次 物 の単系統性と一次 物 と の65関 がÎ に され

クレー と呼称することを提 した。これまで 一次 物の単系統性は分 系統解析により

定に され 大きな議 の的となっていた。一次 物 の単系統性をÎ に した

本解析と 同じ系統関 を できなかった過去の解析とは“ が っていたのか”を

した。ま 過去の解析では入っていなかった  を含む 数の 期分C系統（ えば

�© の 始系統で る ）を いた解析を行ったところ 一次 物 は単系統に

ならない るいはなりにくい 向が ることが確認できた。これは  や

が 系統シグナルが 一次 物 の単系統性を するために 要で ることを示してい

る。次に 本 単系統で る一次 物 がな 単系統を されにくかったのか その要

を解 するためにº 数と含まれる生物 が なる 数のデータセットを作成し解析した。

その結果  や を含まない ライ ントデータを解析する場合

の一系統で るクリプト© と�© との65 関 が って される 向が り この

クリプト©º 配列が シグナルが これまでの大規模分 系統解析において一次 物

の単系統の を げていた 能性が高いことが示 された。 
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A 

図図 1．．A 319遺遺伝伝子子系系統統解解析析にによよ
りり復復元元さされれたた Pancryptista とと一一
次次植植物物類類のの姉姉妹妹群群関関係係．．この姉妹

群関係（CAMクレード）は最尤法
ブートストラップ値 100％および
ベイズ法事後確率 1.0により支持
された． 
B Rodelphids おお よよ びび

Microheliellaがが Pancryptistaとと
一一次次植植物物類類のの姉姉妹妹群群関関係係にに与与ええ

るる影影響響のの模模式式図図．．Rhodelphis と
Microheliella がふくまれた解析で
は、一次植物類と Pancryptistaが
単系統となる（左上）．Rhodelphis
あるいはMicroheliellaを解析から
除くと、紅藻類（Rhodophyta）と
Pancryptistaが誤って「引き寄せ」
あうアーティファクト（赤矢印）

が生じる（右上＆左下）．

Rhodelphis と Microheliella を解
析 か ら 除 く と 、 紅 藻 類 と

Pancryptista 間のアーティファク
ト（太い赤矢印）が増幅される（右

下）． 

B 
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子子デデーータタにに基基 核核 生生物物 のの のの   

我 のグループは大規模系統解析とは独立

に 我 は系統的に広 な 生物系統を対

にしたミトコン リ の 製・ にか

かわる リ ラー （ミトコン リ

在 ）の研究を行ってきた（    

 at o ens     

Genome Biol Evol ）。これまでの

研究により なる 数タイプのミトコン リ

在 が発 され 生物の系統 と

に なるタイプのミトコン リ 在

を 用していることが している。また未発

表データで るが ユーグレ を くディ

スコバ生物 ン ロ ナス マラウィ

ナス は 共通してこれまで報 されていない

タイプの リ ラー を それをミ

トコン リ の 製・ に 用してい

ることが した（  

   

と 称）。このデータは ン

ロ ナス マラウィ ナス およびディス

コバ生物 は をミトコン リ 在

として 用する共通�先から進 したこ

と すなわ 上 系統はこれまで 過 され

てきた「スーパーグループ」を形成する 能性

を示している。 

これまで実施してきた大規模系統解析とミ

トコン リ 在 の と並行し 我

は未 生物 iの デー

タを ・解析した。 的な系統解析マーカ

ーで る小サ ユ ットリ ーム 配列

による系統解析では iの系統的位置

は確定できなかった（未発表データ）。

いことに i データ中に

A 

B 

図図 ．．A 生生物物 R のの

．  （ ） 
B 生生物物ににおお るる トト ドド アア APのの
．．図の左 に た系統 は ープ間

の系統関係を模式 に ．系統 の右 の は

ト ド ア AP の イプを ． ッ

は の イプが ない されないこ

とを ． ー レ アを除く ィス 生物

群 ラ ィ ス類 ア ス類に え

生物 R 0 ト ド ア

AP と て heMP を る． ー レ

アは ィス 生物群にふくまれるが heMPとは
なる ト ド ア APを ている．

これは ー レ アの が

生物 R 0 と 後（矢 で イライト た

） ト ド ア APが なる イプに

されたと えられる． 
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をコー する �物を同定したが 知タイプのミトコン リ 在 は 出できなか

った。 って iは ン ロ ナス マラウィ ナス ディスコバ生物 のい

れかに となる 能性が高い。そこで iからのデータを した º デ

ータを最A法による系統解析を行い を する ン ロ ナス マラウィ ナス

ディスコバ生物 のう い れと iが かを推 した。ま 最終的な解析結果は

出ていないが 図 に º データにもとづく最A系統解析結果を示した。その結果

iはマラウィ ナス の基部から分Cし この系統関 はウルトラ スト ートス

トラップ で支 された。 って 自 環境にはこれまで 過 されてきたマラウィ

ナス と な iを�くむ生物 が 在ことを示 する。 

本解析の結果は  （ 大学・ ェコ共 国）との共同で進めているオル

ネラ リ ラー の 様性と進 に いての研究の一部で り 全 の研究成果は

年度中に 文 文として することを目指す。 

 

図図 3．．3 遺遺伝伝子子 ーー

かからら さされれたた

生生物物 R
のの系系統統 ． 生物

の クレードは

で た に

た 値は R プ

ラ による ltra
ast ブートストラップ
（ P）値である

R 0 は ラ ィ

ス類の から

、この関係は P 
で支持された．

印で イライト た系

統は ト ド ア

AP と て heMP
を て持 系統で

ある． 
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[[22]]  各各 ンンスス ププ ーームム・・ ムム  

原原生生生生物物にに共共生生 シシアア テテ アアのの ムム   

我 はこれまで 目 Íp© に外部共生するシ バクテリ に いての研究

を行ってきた（     oc Nat ca  Sci S  ）。その中で海洋

Í p ©  の 共 生 シ バ ク テ リ が

グループに含まれる新規系統で ることを き止めた。さらに

 と の共生関 は に で り 海洋環境中において は単独

で生 することはないと予 された。また には共生関 への 応の結果と られる

ム が確認されている。本報 では  とは なる Íp© で る

 に共生するシ バクテリ の ム解析によって らかになった知 を

報 する。 

istioneis ep essa にに共共生生 シシアア テテ アア のの ムム  

Íp©は

と同様に 目に分 され シ

バクテリ を 外に共生さ る点も共

通している。 Íp©に共生す

るシ バクテリ に いては顕

による形態的な研究は行われていたも

のの で実施されたような分 デー

タ基づく な研究は行われて なかっ

た。 Íp©の共生シ バク

テリ において Íp©

共生シ バクテリ と大きく なる点

は 形態的特 が しく なる のタイプのシ バクテリ が一 の Íp© に共

生することで る。そのう の のタイプに いては に認められない� 定能

が 在する 能性が示 されていた（      ycol ）。我 は同タイプ

の共生シ バクテリ を海洋サンプル中に発 した  より分 し 高 度

な ラ ト ムを することに成 した。 

 のシ バクテリ 共生 （以下 ）の ムサイズは  と推定

され のタンパク質がコー されていることが予 された。 数のオー ロ スタンパ

ク質を 結したデータセットを用いた系統解析によって は とは全く なる

系統のシ バクテリ で る に で ることが らかとなった（（図図 ））。

また なシ バクテリ との な系統関 に いて º を用いて解析を行った

 
図図 ．． 33 クク ーー ッットトかからら さされれたた
d ynAのの系系統統 C 0 に く最
尤法によって された に のは non
para etric oostrap値. dCynAはCrocosphaera ア
クテ アと単系統を る. 
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結果 自 生活性の  とº 的に く で ることも示された（（図図

））。この点においても自 生活 とº 的に れている と対 的で る。 

の ムにコー されるタンパク質を

査したところ � 定を行う¿ で る ト

ロ ナー のサ ユ ットタンパク質がすべてコ

ー されていることが らかとなり は  

の共生 ンバーの中で� 定を行っ

ていることが ムレベルで支 された。また

の ムには で られたような

ム 小は られなかった。 な自 生活性の

シ バクテリ とのタンパク質レパートリーの

では が な シ

バクテリ と してタンパク質レパートリーの

が確認されるのに対し では な自

生活性シ バクテリ と同 度のレパートリ

ーを していることが らかとなった。 

 プロ ェクト（     

Science ）による海洋 タ ムデータ

を用いて がどのように環境中に 在して

いるかを解析した。 サイズ 分 の タ

ムデータから の ムに一 する配列を

したところ 確認された 配列の

う がシ バクテリ サイズ（   ）の

分から 出された。この出現パターンは自 生

活性の シ バクテリ と しており >主で る  の コー

リ ーム小サ ユ ット º 配列の パターンとは一 しなかった。 

以上の結果から と  の共生関 いて下 の が 能で る。分 系

統解析の結果から は自 生活性のシ バクテリ とº 的に く で り そ

れらと して ム などの特 は られなかった。これらのことから と  

の共生関 は  と との共生関 と して 的最 に成立し

たもので ると推定できる。 分 との タ ムデータを用いた出現パターン解析で

は は>主で る  と なる 分に く出現することが示 された。これは

の くが環境中で自 生活を行っていることを支 する結果で る。しかしながら

が な自 生活性シ バクテリ とº 的に く で ることを まえる

 
図図 ．． i 遺遺伝伝子子 ドド ーー ッットトにに
くく d ynA とと 生生 アア ククテテ アアのの
系系統統関関係係．．M R に く最尤
法によって された に のは non
para etric oostrap値. で される が

dCynA  で される は 生 と
確 されている roco haera ア クテ
アを . 
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と 以外の自 生活性シ バクテリ 配列を 出している 能性も されてい

るため この点に いてはさらなる解析と な議 が 要で る。 

さらに本解析によって  と  には全く別の系統のシ バクテ

リ が共生することが 確に示された。この結果は 目 Íp©においてシ バ

クテリ との共生関 の が 数生じたことを示している。現在 Íp©に

おける とは なるタイプのシ バクテリ に いて ム研究を進めており

目 Íp©とシ バクテリ との共生関 の 様性理解がさらに まるものと

期 される。今後   （ ロスコ 海洋研究 ・ ランス）と協力し  

プロ ェクト（     Science ）による海洋 タ ムデータ

と することにより の海洋環境中での分布等を 査し 文 文の作成を目

指す。 

素素 ムム   

我 は これまでに の Íp©  未 Íp© （

iおよび i）の （ ） ム配列を決定した（     

Genome Biol Evol 年度年次報 年度年次報 ）。また 都大

学・ Ó を中心に 合成 した�©の ム解 を進めてきた（  

   ycol Res      ol Biol Evol     

 ol Biol Evol ）。並行して国立科学 物Ñ・ & と共同で 合

成 したクリプト©の ムの解 を行った（     Genome Biol Evol 

）。 年度からは第 の Íp©   iの ム

および クレオ ル ム（共生 ディ ©の ）の解 を開始し 現在も解析を継

続している。 

本年度の報 ではすでに年次報 では報 みで る Íp© i（ i）

および i（ i）の ムの解 は完了していた（ 年 年年次

報 ）。これらの ムに いて査 付き 文 文を作成し ontie s in lant 

Science に 中で る。この 文作成時に した新しい知 に いて報 する。 

のの 素素 子子 物物にに デディィテティィンン   

我 のこれまでの研究により Íp©  未 i（ i

i）は ©の一系統で る ディ © 特に ディ ナス に する （ るいは

ディ ナスに く な ）を 共生さ オル ネラ したことが分かっている（  

   oc Nat ca  Sci S  ）。 Íp© の となった共生

©は めて と えられる一方 >主系統は いに とはならなかった。 って

ディ ナス ©の 共生とそれに続く が Íp©の進 中で独立に こっ

たと え�るを ない。 Íp© 系統による独立したオル ネラ の過 で 同
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一 るいは めて ディ ナス ©の ムはどんな進 をとげたのか

い。これまでに  ムは解 され（     Genome Biol 

Evol ） iと iの ムもすでに解 みで ったが 文とし

ては発表していなかった（ 年 年年次報 ）。 i・ i

ムを テーションし ディ © および  ムと した。

この過 で Íp© の ムからのº �物（ ッセン ー ）

は �後 集（ ディティング）を受けることが した。  i

iそれ れでは º �物中で合計 か か か で 基置

型 ディティングを同定した（図 で イライトしたº ）。また iの

º �物では 基置 型に え 基 入型 ディティングも発 した（図

グザグ で表示した）。 

 

図図 ．． 渦渦鞭鞭毛毛藻藻 （（左左））おおよよびび （（右右））のの 素素体体ゲゲ ッッププ．転 物が塩 型 R Aエ
ィティ を受 る遺伝子は 印で た． の psaA 遺伝子転 物で発見された塩 挿入型 R A エ
ィティ はジ ザ 線で た（左の図中の時計盤でいうと 時周辺）． 

基置 型 ディティングの「方向性」と 度を すると  と

iは ディティングの 度と デ ンからグ ン（ � ）への とウラシルから

シトシンへの （ � ）の 基置 が大 数を#めている点で いに している。一方

iは の Íp©とは大きく なり � 型置 は 出できるが � 型

置 は 出できなかった。前 の  と iにおける 基置 型 ディ

ティングの「方向性」は 大 数の Íp©の （ リディ ン型 ）º の �

物に られる ディティングの「方向性」と している。 って  と

iで発 された 基置 型 ディティングは ディ ©の 共生以前に

用していた リディ ン型 で われていた ディティング機 を流用したと推
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することができる。一方 iにおいてどのような分 機 が ディティングを行

っているのかは で る。 

ンン アア ムム   

我 は これまで系統的に広 なミトコン リ （ ） ムを解 し 生物進 に

おける ムの º 組成 動性イントロンの進 に いて研究を行ってきた

（     a m l l ae      S NE  

    Genome Biol Evol      o  Genet Elements 

     S NE      Genome Biol Evol 

     Sci Rep      ont Ecol Evol ）。

クリプ スタ生物 の基部から分Cした  の ムを解 した（ 年

度年次報 ）がこの結果に いては 文 文を現在 中で り 年度の年次報 で

報 する。 

ム解析にくわえ 我 は ムを 製する リ ラー （ 在 ）

の 様性と 源に いて研究を進めている（ 年度年次報 ）。本報 では 年度

に 文 文として発表した 在 に関する成果に いて報 する。 

ンン アア ポポ メメ ーー ウウィィ スス ああ   

共生 ¡ オル ネラで

るが ミトコン リ プロテオー

ムの大部分は様 な進 的 源

をも タンパク質から 成され

ている。進 的 源の なる 数

の 在 が同定され

ているが れも�プロテオバク

テリ がも とは 性

を示さない。したがってミトコン

リ の 源となった�プロテ

オバクテリ が 用していた

は現在のミトコン リ

では 用されていないと えら

れる。しかし のミトコン リ 在 がい どのように確立したのか解 され

ていない。 

ネトプラスト�とディプロネマ�に する生物では 単一 分 から分Cした 数

のミトコン リ 在 が 在する（これ以 と 称する）。我 は ¡

とウィルスの のサンプリングを充実さ た系統解析を行い と る特定の

 
図図 ．． トトププララスストト とと ィィププ にに るる 生生物物がが

t AP（（Pol B ））とと一一 のの ィィ ススがが APととのの
系系統統関関係係．．最尤法を いた系統解析では Pol C は

A to raphi ir sの APと い を た に た

値は R プ ラ によるブートストラップ値を ．  
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ー がも との間に高い 性を発 した。この結果は ネトプラスト�とデ

ィプロネマ�の共通�先は ー から を 平的に し 在 に改 し

たことを示 する（     Genome Biol Evol  ）。 

次年度以 以下の 生物の ム解 を予定している 新4 生物

i   i 
 i �有8ª  � ª

（  と  ） �   i 

[[ ]]  にに けけ 方方 研研究究 タタンン 構構 とと分分子子進進化化 合合 研研究究 

年度報 した タンパクの全 分 動力学シミュレーション 年度報 し

た�®終結  端 インの部分 のタンパク質立 への影響（ともに生

科学研究部 生 機能情報分野との共同研究）に いては 文 文の作成を目指し 解析を

行った。 

 

   

• 理， （理学），           

• ， （教 学）， タ ナス生物 における7 的 合成に関わる¿

の分 進  

 

講講   

なし 

 

  部部  

  

 年度 本 物学会 ，中 ， 年 月  

 

部部   

 科学研究費 金 基 研究（ ）， （代表）， 年度，交付 全

年度直 経費 円（ 年度直 経費 円），ミトコン リ

リ ラー の 様性と進 の全 解 （課題 ） 

 科学研究費 金 国際共同研究 速基金（国際共同研究 ）， （代

表）， 年度，交付 全年度直 経費 円（ 年度直 経費

円），海洋 生生物に共生する ¡ 様性の実態解 （課題 ） 

 科学研究費 金 基 研究（ ），中 （代表）， 年度，交付 全

年度直 経費 円（ 年度直 経費 円），海洋 生物 様性の�

点� 生物に 在する 生物%の実態を る（課題 ） 
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 科学研究費 金 国際共同研究 速基金（国際共同研究 ）， 本 （代

表）， 年度，交付 全年度直 経費 円（ 年度直 経費

円）， ル カータ生物 におけるミトコン リ 関 オル ネラの機能進 の

解 （課題 ） 

 科学研究費 金 基 研究（ ），中 （分 ）， 年度，交付 全

年度直 経費 円（ 年度直 経費 円）， 合成 コ

サン ンの未知なる生合成系の解 とその 生の を 解く（課題 ） 

 科学研究費 金 的研究（ ），中 （分 ）， 年度，交付

全年度直 経費 円（ 年度直 経費 円）， 合成生物の

生する o性 の機能と 理的分布の解 （課題 ） 

 

  

なし 

 

  研研究究  

 研研究究   

 きき   
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 国国際際会会 表表  

 招招待待講講演演  

なし 

 講講演演  

なし 

 

 国国内内学学会会・・研研究究会会 表表  

 招招待待講講演演  

 ，中野 ， U， ，  ， 新4ミトコン

リ 在 リ ラー は新たな 生物高次系統 を示 するか 第

生生物・ 生ª・進 セミナー，  ， ，オンライン開催 

 そそのの他他のの 表表  

 中 ，野 未，高野 ， 小 ， 一 ， & ， ，

外洋性ディ ィシス目 Íp© に られる共生シ バクテリ の ム解

析 本 物学会第 大会，   ，オンライン開催 

 理， 生物における タンパク質 ミリーの 様 と 次

的 本共生生物学会第 大会，    ，オンライン開催 

 ， ネトプラス 及びディプロネマ に特 的なミトコン リ

在 リ ラー は ー 源で る 本共生生物学会第 大会，  

  ，オンライン開催 

 

 書書   

なし  
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  異異分分野野 連連携携・・ 学学 連連携携・・国国際際連連携携・・国国際際活活動動  

異異分分野野 連連携携  

 筑波大学計算科学研究センター生 科学研究部 生 機能情報分野（ 教 ・

平 教 ）との共同研究 立 情報と分 進 情報を統合したタンパク質

機能進 に関する研究 

 国立感染症研究 生動物部（ ;+ ・ 主 研究<）との共同研究

ミトコン リ 在 リ ラー タンパクの ピコンプレクサ 生ªにお

ける 在解析 

学学 連連携携  

なし 

国国際際連連携携・・国国際際活活動動   

   および    （ ル ウ ー大・カナ ）との共同研

究 タ ナス生物 の系統関 と7 性ミトコン リ 機能の解析 

  （ リカ自 物Ñ・ リカ合¬国）との共同研究 カタ レ

リス のミトコン リ ム解析，ユーグレ 基部から分Cする新4系統に関

する研究 

  （ 大学・ ェコ共 国）等との共同研究 テロロ サ の系統

関 と7 性ミトコン リ 機能の進 オル ネラ リ ラー の 様性に

関する研究 

   （ ロスコ 海洋研究 ・ ランス）との共同研究 海洋 生

生物に共生する ¡ 様性の実態解  

 

  シシンンポポジジウウムム 研研究究会会 スス ーー のの  

なし 

 

  理理・・  

生 環境科学研究科教 員 生物科学 `カリ ュラム 員 計算科学研究

センター 員 計算科学研究センター 事 員 計算科学研究センター共同研究 員，

計算科学研究センター学際計算科学  

 

  会会 ・・国国際際  

なし 

  そそのの他他 

なし  
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