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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*�Êを過�足なく\¥するこ

とはÛNに困難で�る。な"なら�,# でÉÀ7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Í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oされてきた。�ー�ウェ�面では,#

e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。

/>O>IIBI ">P@>AB 2BIB@QFLK ,#（/>"2�,#）は拡c型,#の一+で�り�Õ時間,#に代えて

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

出する。%*的には�ÊA>する確率が高い8期�Êをラン�ングし�短時間 ,# を¤りÇ

す。このサイクルを¤りÇすことで�始�Êと終�Êの��Ê間のÀ�経Áを効率的に\¥

することができる。/>"2�,#を効率的に実行するため

には��Êラン�ングに�用する指�（5応N�）を

Î切にÏ択しなければならないが�そのÏ択はqめて

難しく�対¿とする系に ]して�Ê\¥に影響を与

えるという問題がこれまで指pされてきた。しかしな

がら�5応N�が\¥効率に与える影響の定Ô的な·

�や�対¿の系に ]しない5応N�のp´に	いて

は�dな点がYかった。そこで本研究では�これらの

問題を解決するため />"2�,# に改«を:えること

で�効率的にタンパク質の立*�Êを\¥する手法

（(KL�/>"2�,#� )"3"����）を開発した。 

 

[[22]]  @@化化学学¬¬ �� ののÐÐ素素§§生生GGss�����にに��けけ�� !� 状状

wwのの高高««度度計計算算にに����½½��ÞÞmmNN��三三hh��^̂iißß 

Z�2合成の�分解5応は2>学系 ((のÏ²発生中心（.$"）において行われ（図 �>）�

<Õ2�ネル�ーを利用して�分\から電\とプロトンが6り出され�その結果としてÏ²

分\がt出される。本5応は�.$"に]在する ">,K4.	クラスターでVされ�*LHサイク

ルと呼ばれる �uÖのステップ（2�Þ2�）を経て進行する。���� 年の高分解能の 71#によ

る�Êの発Àからその5応過�の解d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Ô的な·�には結合クラスター（""）法のような #%3を超えた�密な計算が

7能となる手法がR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

">,K�.� クラスターのコ��Êに対して 2� 状態の�[入後の¡性*間の¤対A定性に	い

てのそれ�れ #%3と #%3を超えた手法の一	で�る #+/-.�""法を用いた�Ê¡性*間の

¤対A定性に	いて�Æp´を行った（"EBJ /EVP +BQQ� ���� ������ ������）。#%3�""法

�方の結果で.���B\が.'基でその.'基が,K�と">とに配位しているグルタミンÏ ���

 

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�²結合を形成している�ÊがA定（図 �?）で�ると示された一方�.UL状態や /BOLUL状

態の¤対A定性が #%3 と #+/-.�"" 法で全く¡なる'向が示され�2� 状態から 2� 状態に

¯る.�.結合形成uÖにおいて ""法のような MLPQ�#%3の手法が特にÒ要となると§えられ

る。また�'%成分の¡なる �	の #%3の結果を8期解に用いた #+/-.�""法の結果では '%

パラ�ータに ]しない結果がPられ（図 �@）中間*間の¤対A定性�けでなく5応過�の

·�にも有効な手uとなると§えられる。今Pの結果を�まえて現在��²結合ネット�ー

クを§W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	6+の<9��!�(b),(c)7(��!�"の

-3に�る2>�  

  

[[��]]  ����ププ))11ンン66aa物物ÊÊGGのの66aa機機構構のの½½��にに向向けけ��理理ÅÅ½½��ÞÞXX��ÑÑ££ßß 

��のプロトン0導物質は�����以上の�度領域でプロトン0導性を示すため�(*�a

電tの次世代電解質�aとしてy目されている。コ�クÏイミ
'リウム�(J�2R@�は��の有

機結eで�り，イミ
'ール�(J�とコ�クÏ�2R@�が作る�次1の�²結合上をプロトンが0

導し�����で �s���3 2 J��のプロトン0導度を示す。高性能なプロトン0導物質を設計する

ためには�その0導�カ�ズムを理解することがÒ要で�る。 

本研究では�(J�2R@中のプロトン0導機�の解dを目指し�Ô\>学計算によって (J�2R@

中の�²結合�Ê�プロトン�動�分\Ð動を結び	けるために�テンシ�ル�ネル�ー


イ�グラムを�®した。 
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図 �にÔ\>学計算によってPられた (Jと 2R@間の分\間プロトン�動と (JのPÄÐ動

による�Ç]する (J間のプロトンÄÉ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 (J間のプロトンÄÉ過�における�ÊA>は�ま�

(JがPÄしてÇ]する 2R@へプロトンを渡し�続いて 2R@からÇ]する (Jへプロトンが�

り�5び (J分\がPÄする。したがって�このプロセスが¤りÇしÀこることにより�プロ

トンが結e3を0導していくと予Uされ�プロトン�動と (JのPÄÐ動がカップリングする

ことによりプロトン0導が�進することが示Lされた。また�Ç]する (J間のプロトンÄÉ

過�におけるK速は�(Jと 2R@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0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Ò要で�ることが

予Uされる。 

 

[[��]]  高高¿¿ÜÜ��ÐÐ化化物物のの++物物��HHにに����®®��構構ÌÌEErrÞÞ原原hh��ÑÑ££ßß 

,BQ>I�.UFAB�2BJF@LKAR@QLO %FBIA�$CCB@Q 3O>KPFPQLO�,.2%$3�はスイッ�ング²\などに利用

される�特にÒ要な4導*デバイスの �	で�る。,.2%$3では4導*の上にÏ>¦¨�を

�層し�そこにさらに金\電qを]さ�ている。このÏ>¦¨�および金\電q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。

,.2%$3 の性能はÏ>¦¨�に高い¿電率をZ	>合物を用いることで向上する。'C.� や

9O.�は高¿電率Ï>�の5¾としてy目されているが�いく	かの結e�Êをとり��Êに

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

v:による結e�Êの制`に�目した。�純物v:によるA定性へのD与は�F�生成�ネル�

ーに:えて��FF��純物配置の�ントロピーと�FFF�{\~動�ー�のA>が§えられる。�F�
�FF�

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

�FFF�を同時に§Wするのは難しい。そこで我�はこれらを同時に§Wした自��ネル�ーを定

図 	 LSQz� ��の<D9ElN}li^(O"�
�a�& �� !の<D9ElNの>7E1@C+;C
-G図(計n��#の� 

Rotation

1

TS1

TS2

PT
Rotation

PS
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p>し�'C.�に対する 2F置oの場合

にÎ用した。2Fの置oÔは ����で�

る。図 �は QBQO>DLK>I�Êと JLKL@IFKF@

�Êのそれ�れで計算した自��ネ

ル�ーのLをとったもので�る。2Fを

���� 置 o し た 場 合 � �* で は

JLKL@IFKF@がA定�が�b��度まで

v�すると QBQO>DLK>I �ÊがA定>す

る。この結果は�ター	ットの�度�b

��において�高¿電率な QBQO>DLK>I�

Êを実現さ�るためのÒ要な示Lを

与え�また�基本的に �*の系を対¿

にしている第一B理計算のみではP

られないJ結で�る。 

 

[[��]]  !� !��5$�
 にに__����22((ッッ%%デディィスス��55??ーーÞÞ�+4-6.'8'96574��ÑÑ££ßß 

2FK@B QEB @OVPQ>I PQOR@QROB LC 2 12�"L5�� J>FK MOLQB>PB FK @LJMIBU TFQE ?>F@>IBFK FP >S>FI>?IB FK 
QEB MOLQBFK #>Q> !>KH� QEB >KQFSFO>I >@QFSFQV FKEF?FQFLK LC E>ILDBK>QBA @LJMLRKA E>P ?BBK OBMLOQBA 3EFP 
PQRAV TLRIA IFHB QL BS>IR>QB QEB FKEF?FQLOV BCCB@Q >D>FKPQ 2 12�"L5�� 3EB ?OLJFK>QBA ?>F@>IBFK 
P@OBBKBA COLJ QEB %,.�?>PBA QB@EKFNRB E>P ?BBK MOLMLPBA >P > MOLJFPFKD >KQFSFO>I QE>Q @>K FKEF?FQ �"+ 
MOL 2FDKFCF@>KQ FKQBO>@QFLK PQ>?FIFWBA QEFP @LJMLRKA FK QEB ?FKAFKD PFQB FP QEB E>ILDBK�EVAOLDBK 
FKQBO>@QFLK AFP@ILPBA ?V %,.�1(,/��/", >KA QEB PFKDIB�MLFKQ @>I@RI>QFLK >Q QEB ,���
�7�ABC�395//�/", IBSBI� TEF@E @LRIA ABP@OF?B QEB BKWVJ>QF@ OB>@QFLK� @>Q>IVQF@ O>QB @LKPQ>KQ� >KA 
@OR@F>I OBPFARBP FK > JLOB >@@RO>QB T>V !BPFABP� ?OLJFK>QBA ?>F@>IBFK AFA KLQ ABJLKPQO>QB PFDKFCF@>KQ 
QLUF@FQV FK BFQEBO FK SFQOL LO FK SFSL PQRAFBP 3EBPB OBPRIQP PRDDBPQBA QE>Q QEB ?OLJFK>QBA ?>F@>IBFK @LRIA 
?B CROQEBO ABSBILMBA FKQL KLSBI 2 12�"L5�� MOLQB>PB FKEF?FQLOP 

6B BUMILOBA RPFKD QEB CIRLOBP@BKQ MOL?B ��>KFIFKLK>MEQE>IBKB���PRICLK>QB � -2� >P >K >IQBOK>QFSB 
>PP>V CLO FKEF?FQLO FABKQFCF@>QFLK %IRLOBP@BK@B BKE>K@BJBKQ RMLK ?FKAFKD LC  -2 QL �"+/OL T>P 
L?PBOSBA� >KA QEFP FKQBO>@QFLK T>P @LJMBQFQFSB TFQE > MBMQFAB PR?PQO>QB 3EB RQFIFQV LC  -2�?>PBA 
@LJMBQFQFSB ?FKAFKD >PP>V QL FABKQFCV �"+/OL FKEF?FQLOP T>P ABJLKPQO>QBA TFQE QEB CI>SLKLFA K>QRO>I 
MOLAR@QP ?>F@>IBFK >KA ORQFK 3EB JLIB@RI>O K>QROB LC  -2 >KA ORQFK FKQBO>@QFLK TFQE �"+/OL T>P 
BUMILOBA TFQE JLIB@RI>O JLABIFKD .RO OBPRIQP PRDDBPQBA QE>Q  -2 @LRIA ?B BJMILVBA FK > @LJMBQFQFSB 
?FKAFKD >PP>V QL C>@FIFQ>QB QEB FABKQFCF@>QFLK LC KLSBI 2 12�"L5�� >KQFSFO>I @LJMLRKAP 

3EB RPB LC @EBJF@>I�Q>DDBA >IPL @>K BIR@FA>QB QEB MLPPF?IB Q>ODBQ ?V QO>@HFKD QEB IL@>QFLK LC @BIIRI>O 
CIRLOBP@BKQ 3EB >KQF�ABKDRB >@QFSFQV LC  MFDBKFK E>P ?BBK OBMLOQBA� ?RQ QEB @LJMLRKA�P Q>ODBQ FP 
RKHKLTK 3ERP� QEFP >@QFSB @LJMLRKA FP Q>DDBA ?V >IHVKB QE>Q TFII BJFQ QEB CIRLOBP@BKQ TEBK QEFP 

 

図 �� �������� d{� ���������� d{の�'�
'�計n��tj+;C-GのX(fY�W��<

D69��#の�eK� �����������yK�
�������� �TU�&��(]P�&�tj+;
C-G��Hoh~r�cS`NのtjY�s_�

'��&� 
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@LJMLRKA ?FKAFKD QL QEB Q>ODBQ MOLQBFK 'LTBSBO� >@@LOAFKD QL QEB @BIIRI>O CIRLOBP@BKQ PQRAV� J>KV 
MOLQBFKP >OB IL@>QBA FK QEB P>JB >OB> 3EBOBCLOB� QEB @LJMRQ>QFLK>I Q>ODBQ FABKQFCF@>QFLK RPFKD JLIB@RI>O 
AL@HFKD >KA PFJRI>QFLK BIR@FA>QBA QEB MLPPF?IB Q>ODBQ LC  MFDBKFK QE>Q @LRIA ?B QEB SFO>I MOLQBFK >KA 
>IPL @BIIRI>O Q>ODBQP 
 

 
[[��]]  分分子子動動GG学学計計算算にに����メメタタ))����44��ンンのの構構ÌÌ[[��性性½½��ÞÞ��££��ÑÑ££��原原££ßß 

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

���ZÏ>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Y様な�Êをサンプリングした。Pられた�Ê¥をÖ層的クラスタリングによって分Ý

することで主要な�Êを6Pした。ま���Áイオンを°Eに含む|件では ,3 は -,1 �

ÊにÝ�した�状の�Êを6った。-,1�Êと¡なる点としては�¿数の短い��リックス

を形成した点で�る。-,1�Êではß3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 ���3で�った。,3はÛ3のシステインt基をZ	が�そのう� ��目�

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

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

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

ムイオンを°Eに含む|件では同様に(展した�シート�Êを6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Ò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（2'基）とする�けで�状の�Ê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�Ê形成にÒ要で�ることが示Lされ

図 ��uM2.BG:E/の<D90C��������
	�� ?*E<D7)G3�W�&V�F計n

kmqb��$ �8E/g�|�p���&V�F計nqb�
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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�Ê計算に6り組

むことが期^される。 

 

 

[[		]]  ÓÓOO��アア::ンンÐÐ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ÅÅ½½��ÞÞmmNNßß 

Ã含有�ミンÏ>¿²�" .�は��の生理活性�ミンÝのÏ>的��ミ5応をVし�

動�物やQ生物に広く]在している。" . は活性中心にトパ�ン�3/0�¾¿²とÃイオン

を!Zし�特¡的活性を発現している。¼1的45応の最終過�において 3/0からÃ中心に

一電\�動することにより�3/0はセミ�ンラ�カル�3/0PN�になる。3/0PN生成で大きな

�ÊA>を�うことが結e�Ê解析から示Lされており�本5応は�E&的な¿²5応�Ò

とÒ��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^7を与える新し

い¿²系となっている。また��xz合法による時分割結e�Ê解析にÎするqめて�な¿

²5応系で�り�動的�Ê解析が�的に進展すると期^される。このÛE&的な¿²5応の

仕組みに	いてÔ\E&z合計算により�¸�な5応機�を解dし�実Þ結果を5現する結

果がPられた。 

 
図 � " . のセ:��ン(ジ�@生成に�け�大き� 3/0PN の構ÌZ化 

�
図 � ��計n�$��Z%'�?4D5,;*Eのd{.A24BE/���=DJ�� ��)>J��
�$ Ivd{�� �=DJ�� ��)>J�� 
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[[

]]  ��ØØ¢¢ØØにに��けけ��アア::��ÐÐのの$$''��((??テテーーÆÆ{{のの理理ÅÅ½½��ÞÞXX��mmNN��ÑÑ££ßß 

生*を�成する�ラルな�ミÏは�e間�間で生成される7能性が3分に�るが未�直

]²|されるに¯っていない。e間�間におけるI¦な�間での分\p出はqめて難しいと

§えられるが�はや�さÞのサンプルリターンのように�Æ¨を直]採6して�密S上分析

ができる時代が:wしている。e間�間での�ミÏの+��ラリテー>が成されれば�生

L±生時の + *�ミÏのÀ源となる7能性が�る。�ミÏの+��ラリテーÀ源を分\

物性の²点から�解くことを·みた。,FKFJRJ $KBODV /OFK@FMIBによれば�¡性*間の¤対A

定性を·�することで分\のA定性を定Ô>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A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A定�で�ることを第一B理計算により示すことができた。

今度は2HD特性に	いての高�度計算で·�し�Å文>を進める。 

 

����  ��»» 

��KK��研研究究§§表表��  

（物理学Ý） 
� �´�Ð�「高電位Î�Öタンパク質の活性中心の�Êと電\状態に	いての理Å的

解析」 

� �(�,I�「機�学�テンシ�ルの生成とその応用」 

��@@RR@@55研研究究§§表表��  

（物理学e`） 
� ÑN.<�「分\動力学法を用いた 環状*プ��の�¾過過�における |V4自�

�ネル�ーの·�」 

� IN¬作�「計算を用いた /OLQBFK  ODFKFKB #BFJFK>PB �Ï択的ÅY!の結合の解析」 

（生物学e`） 

� 曾� 斗�「Z�A性タンパク質の配列機能¤関をÃÈする新規計算手法」 

� !�i¤�「タンパク質の立*�Êを効率的に\¥する分\シミュレーション手法の

開発」 

��NNRR@@55研研究究§§表表��  

� 高�Ã行�「"LJMRQ>QFLK>I PQRAFBP LC BCCB@QP LC PROC>@B @E>ODB LK ?FLJBJ?O>KB >KA JBJ?O>KB 

MBOJB>?FIFQV LC JLIB@RIBP」 

 

��ÖÖGG講講³³��  

� Ò�¶��「生物物理学」��QE 2BM �������大学大学Ój学研究科  
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����  QQÉÉ��ff部部ÈÈÔÔ��««¨̈ÇÇ¡¡��²² 

QQÉÉ  

� B�Ò平�/4 �年度 科学技術分野の文部科学大�表] 手科学者¸ 

� B�Ò平�/4 �年度 筑波大学 手教員特別B,¸ 

� ~�ÑÕ�新学術領域研究「生L金\科学」領域会議 第ÛPS方F�（� ）手

# 研究発表¸�����年 �月 �� 

� WG2��Ô\生L科学会第 �P大会¼�¸�「Ã含有�ミンÏ>¿²におけるセミ

�ンラ�カル生成機�の理Å解d」�����年 �月 ���    

ff部部ÈÈÔÔ  

��研研究究99表表��  

� 新学術領域研究「生L金\科学」$.研究�Ò�¶��「生L金\動*解dのための

Ô\生*�ネル�ーÅ」（1���1��） 

� +& )>M>K との共同研究�Ò�¶�（研究代表）�BSY#（研究分}）（1���1��） 

� 基£研究�"��「分\動力学計算と機�学を援用してタンパク質の�ÊA>を予|

する」B�Ò平（代表）��1���1���  

� 新学術領域研究「2合成分\機�の学理解dと時�間制`による革新的2ー物質Ao

系の.製」$.研究�WG2��「2>学系 ((Ï²発生中心における5活性>機�に

	いての理Å的解d」（1���1��） 

� さきがけ（�本学術~·機�）WG2��「生*3Ô\Y*系における特¡的>学5

応の機�解d」�'���1��） 

� 手研究�8 #<�「理Å計算に基づくÏ;基¿合*中のプロトン0導機�の解d」

（'���1��） 

� 物質・デバイス領域共同研究拠点�基£共同研究課題�8#<�「プロトン�動を�う

機能性�a開発のための電\状態解析」（1��）���,円 

� $�±Q法!マ(
±Q�第 ��Pマ(
研究;成�8 #<（代表）�「��プロト

ン0導�a設計に向けた計算>学による機能解析」（1���1��） 

� 学術A革領域研究� �$.研究�8#<�「e間�間における�ミÏ+��ラリテ

ィー生成過�のÔ\>学的\w」（1��h1��） 

�� 新学術領域研究（研究領域提o型）$.研究�8#<�「�²活性とÄÉに立�し

た生*3�イ�ロ�ェミクスの理Å展開」（1��h1��） 

�� ¥Ó大学生*調節研究y「3分s・代½学共同研究拠点」共同研究$.�~�ÑÕ

（1��）   
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��分分aa研研究究��  

� "1$23「自在配列」�Ò�¶�（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）�（1���1��） 

� 2・Ô\飛躍ラッグシッププログラム（0�+$ /）�Ò�¶�（研究分}者）「Ô

\生L技術の.製と@学・生L科学の革新」�（研究代表者）Ó場P"�（1���1��） 

�  ,$#「難u�性実用>事�」�Ò�¶�（研究分}者）「�トクロム "オ�シ
ー


を�的としたミトコン�リ��の新規u�¨開発」�（研究代表者）新È�¤�（1���

1��） 

� 新学術領域研究�研究領域提o型�「高速分\動�」�WG2�（研究分}者）�「時

分割実ÞのためのY様な5応¿Àシステムの開発」B後 Q理\（研究代表者）（1���

1��） 

� � �レクトロンとの共同研究�Ò�¶�（研究分}者）���Î�（研究代表者）

（1���1��（予定）） 

 

����  研研究究��²² 

�	� 研研究究ÅÅ~~  

�� ��ÁÁ33ききÅÅ~~  

� * 'BKDME>P>QMLOK� / 6FI>PIR@H� / #BBQ>KV>� * 6>KDH>KLKQ� 6 "E>S>PFOF� / 

5FPFQ@E>K>HRK�   +BBI>E>S>KF@EHRI� 6 />RKO>Q� 2 !LLKV>PRMM>V>HLOK� 3 1RKDOLQJLKDHLI� 

2 '>KKLKD?R>� 8 2EFDBQ>� j'>ILDBK>QBA ?>F@>IBFK >P > MOLJFPFKD >KQFSFO>I >DBKQ QLT>OA 

2 12�"L5�� J>FK MOLQB>PBk� )LROK>I LC "EBJF@>I (KCLOJ>QFLK >KA ,LABIFKD� ������ ����h

���� ������ #.(� �������>@PG@FJ�@������ ,>O@E �� ����� (%� ���� 

� '  FA>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j+FD>KA�?FKAFKD />QE 2>JMIFKD !>PBA LK />O>IIBI ">P@>AB 

2BIB@QFLK ,LIB@RI>O #VK>JF@P� IA�/>"2�,#k� ,>QBOF>IP ��� ���� ��� M>DBP� ������ #.(� 

�������J>��������� ���� %B? ��� (%� ���� 

� 9 +F� 8 8>KD� 3 7R� 8 2EFDBQ>� , />QBOPLK� ' %OR@EQI� 3 S>K ,LROFH� 2 *FOH� 2 )BKHFKP� 

j-BUQ &BKBO>QFLK 03 (, CLO QEB #BPFDK LC $JFQQBOP $UEF?FQFKD 3EBOJ>IIV� @QFS>QBA #BI>VBA 

%IRLOBP@BK@B �3 #%� TFQE +>PBO (OO>AF>QFLKk� )LROK>I LC "LJMRQ>QFLK>I "EBJFPQOV� ������ 

������� ������ #.(��������G@@������ ���� )>K ��� (%� ���� 

� 3  LV>DF� 1 8LPEFKL� 8 ,FQPRQ>� 1 ,LOFQ>� 1 '>O>A>� 8 2EFDBQ>	� k(KQBDO>QBA FK PFIF@L 

PQRAFBP LK QEB OLIB LC KF@LQFK>JFAB >ABKFKB AFKR@IBLQFAB �- #'� ?FKAFKD FK >@QFS>QFKD "�

QBOJFK>I ?FKAFKD MOLQBFK � �"Q!/��k� "EBJFPQOV +BQQBOP� ������ ��� ������ 

#.(��������@I������� ���� )>K �� (%� ���� 
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� 3 8>PRA>� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j'FPQLKB '� (KEF?FQP 4?FNRFQFK�4?FNRFQFK 

(KQBOJLIB@RI>O (KQBO>@QFLKP QL $KE>K@B !FKAFKD CLO #-  ,BQEVI 3O>KPCBO>PB �k� )LROK>I LC 

,LIB@RI>O !FLILDV� ������� ������ ������ #.(��������GGJ?����������� ���� )>K ��� (%� 

���� 

� 2  PEFA>� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j/ELPMELOVI>QFLK FK QEB  @@BPPLOV #LJ>FK LC 

8B>PQ 'FPQLKB "E>MBOLKB $UMLPBP QEB -R@IB>O $UMLOQ 2BNRBK@Bk� /OLQBFKP ��� ������� ������ 

#.(� ��������>R������������������S�� %B?OR>OV ����� (%� ���� 

� 1 %RGFHF� 3 ,>QPRF� 8 2EFDBQ>� ' ->H>KL� - 8LPEFA>� j1B@BKQ ABSBILMJBKQP LC 

@LJMRQ>QFLK>I JBQELAP CLO M*> MOB�AF@QFLK ?>PBA LK BIB@QOLKF@ PQOR@QROB QEBLOV TFQE PLIS>QFLK 

JLABIPk� ,RIQFAFP@FMIFK>OV 2@FBKQFCF@ )LROK>I ����� ������� ������ #.(��������G�������� 

�� #B@BJ?BO ����� (%�-LQ >S>FI>?IB 

� 5 2I>ABH� 1 '>O>A>� 8 2EFDBQ>� j1BPFARB %LIAFKD #BDOBB � 1BI>QFLKPEFM QL 2B@LKA>OV 

2QOR@QROB ">QBDLOFBP >KA RPB >P "LIIB@QFSB 5>OF>?IBk� (KQBOK>QFLK>I )LROK>I LC ,LIB@RI>O 

2@FBK@BP� ������� ����� ������ #.(��������FGJP���������� � #B@BJ?BO ����� (%� ���� 

� ' 2EFJLV>J>� 8 2EFDBQ>	� j  %OBB $KBODV +>KAP@>MB  K>IVPFP LC ">IJLARIFK .?Q>FKBA 

COLJ >K -,1�A>Q> 4QFIFWBA ,RIQF�P@>IB #FSFAB�>KA�@LKNRBO ,LIB@RI>O #VK>JF@P 2FJRI>QFLKk� 

+FCB� ������� ���� ������ #.(�������� IFCB��������� �� -LSBJ?BO ����� (%� ���� 

�� " 7FB� ' 2EFJLV>J>� , 8>J>K>H>� 2 ->D>L� ' *LJLOF� - 2EF?>Q>� 8 'FDR@EF� 8 

2EFDBQ>	� 2 'FOLQ>	� j2QOR@QRO>I >KA QEBLOBQF@>I PQRAV LK ABPFDKFKD JVLDIL?FK QL > ALJ>FK�

PT>MMBA AFJBO TFQE >K FK@OB>PBA EVAOLDBK ?LKAFKD KBQTLOH >Q QEB EFKDB OBDFLKk� 12" 

 AS>K@BP� ��� ����������� ������ #.(��������A�O>�����>� �� -LS ����� (%� ���� 

�� * 'BKDE>P>QMLOK� ! *>BTJ>I>F� 2 )>KPLKDP>BKD� 5- !>A>S>QE� 3 2>BIBB� 3 

"ELHJ>E>P>OK� 3 *ELQ>SFS>QQ>K>� 8 2EFDBQ>� 3 1RKDOLQJLKDHLI� 2 !LLKV>PRMM>V>HLOK� 

j IHVKB�Q>DDBA >MFDBKFK� > @EBJF@>I QLLI QL K>SFD>QB MLQBKQF>I Q>ODBQP LC CI>SLKLFA >KQF�ABKDRB 

IB>APk� ,LIB@RIBP� ������� ���� ������ #.(��������JLIB@RIBP��������� �� -LSBJ?BO ����� 

(%� ���� 

�� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j2QOR@QRO>I 5>OF>QFLKP LC ,BQ>IILQEFLKBFK TFQE LO TFQELRQ 

9FK@ (LKP $IR@FA>QBA ?V  II� QLJ ,LIB@RI>O #VK>JF@P 2FJRI>QFLKPk� )LROK>I LC /EVPF@>I 

"EBJFPQOV !� �������� �����h����� ������ #.(��������>@PGM@?�@������ -LSBJ?BO ��� 

����� (%� ���� 

�� * 8>K>DF� 8 ,FQPRQ>� * 3>H>LH>� 3 3>H>E>PEF� * 'BKDME>P>QMLOK� 1 '>O>A>� 8 2EFDBQ>	� 

j2LIR?FIFQV >KA ,BJ?O>KB /BOJB>?FIFQV LC "V@IF@ #FMBMQFABP  MMOLUFJ>QBIV $PQFJ>QBA ?V 

0R>KQRJ "EBJFPQOV >KA ,LIB@RI>O #VK>JF@P 2FJRI>QFLKPk� "EBJFPQOV +BQQBOP� ������� �����

���� ������ #.(� �������@I������� #B@ �� ����� (%� ���� 
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�� 2 #BHRO>� 8 2RK>FOF� * .H>JLQL� % 3>HBFOF� & *L?V>V>PEF� 8 'LOF� 8 2EFDBQ>� ' ,LOF� 

j$CCB@QP LC JB@E>KF@>I DOFKAFKD LK QEB ME>PB ?BE>SFLO >KA >KEVAOLRP MOLQLK @LKAR@QFSFQV LC 

FJFA>WLIFRJ EVAOLDBK PR@@FK>QB PFKDIB @OVPQ>IPk� 2LIFA 2Q>QB (LKF@P� ���� ������ ������ #.(� 

�������GPPF����������� �� .@QL?BO ����� (%� ���� 

�� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j/LPQ�PQOFKD ,BQELA� $PQFJ>QFLK LC ,FKFJ>I %OBB $KBODV 

/>QEk� "EBJF@>I /EVPF@P +BQQBOP� ���� ������������ #.(� �������G@MIBQQ����������� � 

2BMQBJ?BO ����� (%� ���� 

�� '  FA>� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j#FCCBOBKQ +FD>KA�!FKAFKD  ?FIFQFBP !BQTBBK 

'BQBOLAFJBO LC ,BA>H> %FPE 3>PQB 1B@BMQLO 3VMB � $PPBKQF>I CLO #FP@OFJFK>QFKD 3>PQB 

2R?PQ>K@BPk� /EVPF@>I "EBJFPQOV "EBJF@>I /EVPF@P ��� ����������� ������ #.(� 

�������#�"/�����%� ��  RD ����� (%� ���� 

�� 3 8>PRA>� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� j(KABMBKABKQ -LK�Q>ODBQBA />O>IIBI ">P@>AB 

,LIB@RI>O #VK>JF@P �(KL�/>"2�,#� QL $KE>K@B "LKCLOJ>QFLK>I 2>JMIFKD LC /OLQBFKPk� 

)LROK>I LC "EBJF@>I 3EBLOV >KA "LJMRQ>QFLK� ������ ��������� ������ 

#.(� �������>@PG@Q@�@������  RDRPQ ��� ����� (%� ���� 

�� 9 +F� 7 -FB� 3 7R� 8 8>KD� ' %O`@EQI� 3 S>K ,LROFH� 2 1 *FOH� 3 1 />QBOPLK� 8 

2EFDBQ>� 2 )BKHFKP� �"LKQOLI LC "EFO>IFQV� !LKA CIBUFKD >KA  KE>OJLKF@FQV FK >K $IB@QOF@ 

%FBIA�� (KQBOK>QFLK>I )LROK>I LC 0R>KQRJ "EBJFPQOV ����� B����� ������ 

#.(���������>R������������������S�� �� -LS ����� (%� ���� 

�� * ,FPEFJ>� , 2ELGF� 8 4JBK>� , !LBOL� 8 2EFDBQ>� j$PQFJ>QFLK LC QEB OBI>QFSB 

@LKQOF?RQFLKP QL QEB BIB@QOLKF@ BKBODV QO>KPCBO O>QBP ?>PBA LK %_OPQBO QEBLOV� 3EB @>PB LC "� 

MEV@L@V>KFK @EOLJLMELOBPk� !FLMEVPF@P >KA /EVPF@L?FLILDV� ��� ������� ������ 

#.(��������?FLMEVPF@L?MM?�S������ )RIV ��� ����� (%�-LQ >S>FI>?IB 

�� 8 2>BHF� , *>V>KRJ>�   -FQQ>� 8 2EFDBQ>� ( *>T>JRO>� 3 ->H>D>T>� 3 4?RH>Q>� 8 

8LHLV>J>� j.K�#BJ>KA "EFO>IFQV 3O>KPCBO LC 'RJ>K 2BORJ  I?RJFK QL !FP�QEFLMEBK��VI� 

EBU>CIRLOL@V@ILMBKQBKBP QEOLRDE 3EBFO /ELQL@EOLJF@ 1FKD "ILPROBk� )LROK>I LC .OD>KF@ 

"EBJFPQOV �PRMMIBJBKQ>I @LSBO�� ������� �����h����� ������ #.(��������>@PGL@�@������ 

)RIV ��� ����� (%� ���� 

�� 3 7R� 7 -FB� 8 8>KD� ' %O`@EQI� 3 S>K ,LROFH� 2 1 *FOH� 8 2EFDBQ>� 2 )BKHFKP� 

�"EFO>IFQV TFQELRQ 2QBOBLFPLJBOP� (KPFDEQ COLJ QEB 'BIF@>I 1BPMLKPB LC !LKA $IB@QOLKPk� 

"EBJ/EVP"EBJ ������� ��������������� #.(��������@ME@���������� .@QL?BO �� ����� 

(%� ���� 

�� ' 8>J>DFPEF� , 3PRKLA>� * (T>F� * 'BKDME>P>QMLOK� 8 2EFDBQ>� ' 2>QL� 8 8>J>JLQL� 

j2LISLMEL?F@FQV�AFOB@QBA  PPBJ?IV FKQL ,F@OLMLOLRP ,LIB@RI>O "OVPQ>Ik� "LJJRKF@>QFLKP 
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"EBJFPQOV� ��  OQF@IB KRJ?BO� ��� ������ #.(��������P����������������� � ��  RDRPQ 

����� (%� ���� 

�� 3 3>H>E>PEF� 3 ,>QPRF� * 'BKDME>P>QMLOK� 8 2EFDBQ>	� j  /O>@QF@>I /OBAF@QFLK LC +LD/L�T 

QEOLRDE 2BJFBJMFOF@>I $IB@QOLKF@ 2QOR@QROB ">I@RI>QFLKP TFQE #FBIB@QOF@ "LKQFKRRJ ,LABIk� 

!RIIBQFK LC "EBJF@>I 2L@FBQV LC )>M>K� ������ ��������� ������ #.(� �������?@PG��������� 

)RIV �� ����� (%� ���� 

�� 5 2I>ABH� 8 8>J>JLQL� 1 '>O>A>� , 2ELGF� 8 2EFDBQ>� jMV/OL&  �   /V,.+ MIRDFK CLO 

MOLQBFK OBPFARB KBQTLOH >K>IVPFPk� /ILP.KB� ������ B������� ��� M>DBP� ������ #.(� 

�������GLROK>IMLKB�������� )RIV ��� ����� (%� ���� 

�� 3 (H>T>� 8 8>J>JLQL�   'BDROF� 8 %RHRJLQL� 3 ,RO>H>JF�   3>H>DF� '  LV>J>� 8 

2EFDBQ>� ' 3LHFT>� 2  H>F� j+LKALK�#FPMBOPFLK�"LKQOLIIBA 1BDFLPBIB@QFSB ��
�� 

"V@ILAFJBOFW>QFLKP LC !BKWVKBP�  MMIF@>QFLK QL QEB 2VKQEBPFP LC 'BIF@>I !FMEBKVIBKBPk� 

)LROK>I LC QEB  JBOF@>K "EBJF@>I 2L@FBQV �@LSBO�� �������� ����������� ������ 

#.(��������G>@P�@������ )RIV �� ����� (%� ����� 

�� 8 2>P>KL� ' 3>K>H>� 8 '>HBQ>� 8 *L?>V>PEF� 8 (PEF?>PEF� 3 ,LOFJLQL� 1 2>QL� 8 

2EFDBQ>� - 8>PRA>� 3  P>EF� ' ,>BA>� j(LK�/>FOFKD ��$IB@QOLKF@ 2VPQBJP� .OABOBA 

 OO>KDBJBKQ >KA -LK�@LS>IBKQ (KQBO>@QFLKP LC -BD>QFSBIV "E>ODBA /LOMEVOFKPk� "EBJF@>I 

2@FBK@B �FKPFAB @LSBO�� ��� ��������� ������ #.(��������#�2"����� � �� )RK ����� (%� 

���� 

�� / #BBQ>KV>� * 'BKDME>P>QMLOK� 8 2EFDBQ>� 3 1RKDOLQJLKDHLI� * 6>KDH>KLKQ� 

j(KQBO>@QFLK LC �� KFIFKLK>MEQE>IBKB���2RICLK>QB TFQE 2 12�"L5�� ,>FK /OLQB>PB >KA (QP 

 MMIF@>QFLK >P > %IRLOBP@BKQ /OL?B CLO (KEF?FQLO (ABKQFCF@>QFLKk� "LJMRQ>QFLK>I >KA 2QOR@QRO>I 

!FLQB@EKLILDV )LROK>I� ��� ��������� ������ #.(� �������G@P?G���������� �� )RKB ����� 

(%� ���� 

�� 8 'LOF� 8 2RK>FOF� 2 #BHRO>� 3 (A>� , ,FWRKL� ' ,LOF� 8 2EFDBQ>� j  /OLQLK "LKAR@QFLK 

,B@E>KFPJ CLO  KEVAOLRP (JFA>WLIFRJ 'VAOLDBK 2R@@FK>QB� 1BI>QFLKPEFM ?BQTBBK /OLQLK 

"LKAR@QFLK >KA +L@>I PQOR@QROBP >KA ,LIB@RI>O #VK>JF@Pk� 3EB )LROK>I LC /EVPF@>I "EBJFPQOV 

+BQQBOP �FKPFAB @LSBO� ������� ��������� ������ #.(� �������>@PGM@IBQQ�@������ )RKB �� 

����� (%� ���� 

�� 1 ,LOFQ>� 8 2EFDBQ>� 1 '>O>A>� �"LJMOBEBKPFSB /OBAF@QFLKP LC QEB 2B@LKA>OV 2QOR@QROBP 

CLO "LJM>O>QFSB  K>IVPFP FK #FCCBOBKQ 2MB@FBP�� )LROK>I LC 2QOR@QRO>I !FLILDV� ������� 

������� ������ #.(��������GGP?����������� ��  MOFI ����� (%� ���� 

��   *FJRO>� ' *FQLE�-FPEFLH>� 8 2EFDBQ>� 2 (QL� �"LJM>OFPLK LC +FDEQ '>OSBPQFKD 

,B@E>KFPJP LC /ELQLPVKQEBQF@ 3VMB�( 1B>@QFLK "BKQBOP LC 'BIFL?>@QBOF> TFQE /ELQLPVPQBJ ( 
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/FDJBKQP 2FQB $KBODV #FPQOF?RQFLK >KA $U@FQLK 2Q>QBP�� )LROK>I LC /EVPF@>I "EBJFPQOV !� 

�������� ��������� ������ #.(�������>@PGM@?�@������  MOFI �� ����� (%� ���� 

�� 3 %RH>W>T>� '  H>F� 8 '>O>PEFJ>� 3 ,FV>HB� �%FOPQ�MOFK@FMIBP FKSBPQFD>QFLK LC -A�%B�,� 

�� �,�*��!O� >KA -A�%B�"O�"L�-F�&B� P���� /LPPF?IB BKE>K@BOP LC "ROFB QBJMBO>QROB CLO 

-A%B�� J>DKBQF@ @LJMLRKAP��  @Q> ,>QBO ���� ������ ������ ,>O@E� ����� (%� ���� 

�� 8 '>O>PEFJ>� 3 ,>KL� * 2IBSFK� >KA 3 .EQPRHF� � K>IVPFP LC *LEK�2E>J $FDBKCRK@QFLKP 

4PFKD > "LKSLIRQFLK>I -BRO>I -BQTLOH FK 2FJRI>QFLKP LC QEB ,BQ>I�FKPRI>QLO 3O>KPFQFLK FK 

#LMBA 2BJF@LKAR@QLOP�� ) /EVP 2L@ )MK ��� ������ ������  RDRPQ ��� ����� (%� ���� 

�� 3 ,FV>HB� 8 '>O>PEFJ>� 3 %RH>W>T>� '  H>F� �4KABOPQ>KAFKD >KA LMQFJFW>QFLK LC E>OA 

J>DKBQF@ @LJMLRKAP COLJ CFOPQ MOFK@FMIBP�� 2@F 3B@E  AS ,>QBO ��� ��� ������ 2BMQBJ?BO 

�� ����� (%� ���� 

�� * ,FV>D>T>� , 2ELGF� ' (PL?B� 3 *>T>H>JF� 3 ->H>GFJ>� * 8>J>DR@EF� j#+/-. 

@LRMIBA @IRPQBO >KA EV?OFA #%3 @>I@RI>QFLKP /OLQLK QO>KPCBO @LRMIBA PMFK QO>KPFQFLKP LC QEB 

">,K�.U @IRPQBO FK .$" LC /2((k� "EBJF@>I /EVPF@P +BQQBO ���� ������ ������ #.(� 

�������G@MIBQQ����������� (%� ���� 

�� * ,FV>D>T>� , 2ELGF� ' (PL?B� 3 *>T>H>JF� 3 ->H>GFJ>� * 8>J>DR@EF� j1BI>QFSB 

BKBODFBP >JLKD 2� FKQBOJBAF>QBP FK QEB MELQLPVPQBJ (( OBSB>IBA ?V #+/-. @LRMIBA @IRPQBO 

>KA EV?OFA #%3 @>I@RI>QFLKP /LPPF?IB M>QET>VP LC T>QBO FKPBOQFLK FK QEB 2� QL 2� QO>KPFQFLKk� 

"EBJF@>I /EVPF@P +BQQBO ���� ������ ������ #.(� �������G@MIBQQ����������� (%� ���� 

 

�� ��ÁÁ����ÅÅ~~  

なし 

 

�
� 国国際際会会ÄÄ§§表表  

�� 招招待待講講演演  

� 8 2EFDBQ>� j"LJMRQ>QFLK>I 2QRAFBP LK (KQBO>@QFLK ?BQTBBK 5FO>I /OLQBFKP >KA 2J>II 

,LIB@RIBP�/OLQBFKk� ��QE (KQBOK>QFLK>I "LKCBOBK@B LK "EBJF@>I >KA !FLILDF@>I 2@FBK@BP� 

3LHVL 4KFSBOPFQV LC 2@FBK@B� %B? ��QE�,>O@E �KA ������ 

� 8 2EFDBQ>� j"LJMRQ>QFLK>I 2QRAFBP LK 2QOR@QROB�%RK@QFLK LC ,BQ>IILBKWVJBPk� 3EB %LROQE 

 PF>K 6LOHPELM CLO $UMBOFJBKQ >KA 3EBLOV FK 0R>KQRJ !B>J ,LIB@RI>O 2@FBK@B 2>HRO> 

2@FBK@B� (?>O>HF 4KFSBOPFQV �.KIFKB開催�� -LSBJ?BO ��QE ����� (?>O>HF )>M>K 

� 8 2EFDBQ>� j3EBLOBQF@>I 2QRAFBP LK ,BJ?O>KB /BOJB>?FIFQVk� ��QE (KQBOK>QFLK>I  KKR>I 

2VJMLPFRJ LK "LJMRQ>QFLK>I 2@FBK@B >KA $KDFKBBOFKD � -2"2$���� *>PBQP>OQ 4KFSBOPFQV 

�.KIFKB開催��  MOFI ����� ����� 3E>FI>KA 
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� 8 '>O>PEFJ>� �%FOPQ MOFK@FMIBP PQRAV LK AFPIL@>QFLK >KA FJMROFQV @LJMIBUBP FK &>-�� 3EB �KA 

(KQBOK>QFLK>I 2VJMLPFRJ LK 6FAB &>M 2BJF@LKAR@QLO &OLTQE� /OL@BPP >KA #BSF@B 

2FJRI>QFLK� �������� 
 

�� **´́講講演演  

� , 2ELGF� 0,�,, PQRAV LC QEB I>ODB @LKCLOJ>QFLK>I @E>KDB LC NRFKLKB @LC>@QLO AROFKD QEB 

@>Q>IVQF@ @V@IB LC ?>@QBOF>I @LMMBO >JFKB LUFA>PBP� ���� +!-+�"2  � 3PRHR?>�""2 

"LII>?LO>QFLK ,BBQFKD� LKIFKB �LO>I����������� 

 

��� 国国内内学学会会・・研研究究会会§§表表  

�� 招招待待講講演演  

� Ò�¶�� j計算>学を用いた生*機能解析と.¨への展開k� " ,, �ーラム� 

-LSBJ?BO �QE ����� .KIFKB開催 

� Ò�¶�� j計算>学と実Þの協働による金\タンパク質の�Ê・機能解析k� .@QL?BO 

��QE���QE ����� "!(���� 第 �PÔ\�Ê生L科学研究yシン��ウム� 第 ��P %,.

研究会�金\タンパク質解析における�Ê生物学とÔ\>学計算の融合�� .KIFKB開

催 

� Ò�¶�� jタンパク質の�Ê機能�¤関に対する計算科学的研究〜応用�〜k� 生L金

\科学 Sの合>� 2BMQBJ?BO �QE��QE ����� ルス(リ'ート 

� Ò�¶�� j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k� 計

算を中心としたバイオ分野の筑波大�*$*Ï�セミナー�  RDRPQ �QE ����� .KIFKB開催 

� Ò�¶�� j第一B理 0,�,,計算による電\・プロトン�動解析k� 第 ��P高速分\

動�オンラインセミナー )RK ��KA ����� .KIFKB開催 

� Ò�¶�� j計算科学に基づく金\タンパク質動態の理Å解析k� 第 ��P�本«�質科

学会� シン��ウム -BT COLKQFBO FK ?FLJBQ>I P@FBK@B� )RK ��QE���QE ����� .KIFKB開催（招

^¼�） 

� Ò�¶�� �"LSFA��� 関Ï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�」6B? セミナー 「�Ê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6り組み」�  MO �KA ����� .KIFKB開催 

� B�Ò平� *プ��の�¾過性を·�する分\シミュレーション技術の.出� B�Ò

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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� 8#<� 8#<�出 Û���ir��野10�~8果�Ò�¶��“Ô\>学計算

による有機結e中のプロトン0導機�の理Å解析”�第 �� P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  

� 8#<�出 Û���ir��野10�~8果�Ò�¶��“Ô\>学計算によるコ

�クÏイミ
'リウム結e中のプロトン0導機�解析”��本>学会第 ���dW年会

�������オンライン�����年 �月 

� 中¶#�8#<�;�u��I�一成��´u�“プロトン結合スピンÄ�Å*にお

ける�¿À�状態Ao”�第 ��P分\科学´Å会�オンライン�����年 �月 

� 8#<�出 Û���ir��野10�~8果�Ò�¶��“コ�クÏイミ
'リウ

ム結e中のプロトン0導機�の理Å的解析”�第 ��P分\科学´Å会�オンライン�

����年 �月 

� 分\動力学計算で解dする�タロ�オネインの�ÊY様性� ~�ÑÕ� Ò�¶�� B

�Ò平� 新学術領域研究「生L金\科学」領域会議 第ÛPS方F�（� ） ����年

�月 

� WG2�� �T�a� Ò�¶�� y 行� NP,¹� Ã含有�ミンÏ>¿²における

セミ�ンラ�カル生成機�に	いての理Å的解d� 第 �� P理Å>学´Å会� LKIFKB 

�MLPQBO�� ��������� 

� WG2�� �T�a� Ò�¶�� y 行� NP,¹� Ã含有�ミンÏ>¿²のプロト

ン>状態に	いての 0,�,, 解析� 第 �� P生*分\科学´Å会� LKIFKB �MLPQBO�� 

�������� 

� WG2�� �T�a� Ò�¶�� y 行� NP,¹� Ã含有�ミンÏ>¿²における

セミ�ンラ�カル生成機�の理Å解d� Ô\生L科学会第 � P大会� LKIFKB �E頭�� 

��������� �¼�¸受¸� 

� WG2�� �S»�� FTp一� 8#<� Ò�¶�� &+ 2 法による分\�Ê及び>学

5応経Áの\¥� �本コンピュータ>学会 ���� 年�W年会 � LKIFKB ��スター�� 

��������� 

� WG2�� �T�a� Ò�¶�� y 行� NP,¹� Ã�ミンÏ>¿²における�パ

�ン¾¿²のコン��ーション制`機�� Ô\生L科学先端�ーラムÞØÞ

Ú�の研究会� LKIFKB ��スター�� ���������� 
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��� ··書書��½½ÀÀ¾¾//²²  

� Ò�¶�� j���� �W年会を終えてk� )LROK>I LC "LJMRQBO "EBJFPQOV )>M>K� �����  �� 

������ 

� FTp一� j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

Å的研究k� �ンサン�ル� ��� ������� ������ #.(� ��������JPPG����� 

� * 8>J>DR@EF� * ,FV>D>T>� ' (PL?B� , 2ELGF� 3 *>T>H>JF� 2 8>J>K>H>� j(PLIL?>I >KA 

FPLPMFK >K>ILDV ?BQTBBK LOD>KF@ >KA FKLOD>KF@ LMBK�PEBII JLIB@RIBPi MMIF@>QFLK QL 

LUVDBK>QFLK OB>@QFLKP ?V >@QFSB LUVDBK >KA LUV�O>AF@>IP >KA T>QBO LUFA>QFLK FK QEB K>QFSB >KA 

>OQFCF@F>I MELQLPVKQEBPFPk MM �������� FK  AS>K@BP FK 0R>KQRJ "EBJFPQOV� 5LIRJB ��� $A 

$) !O[KA>P� $IPBSFBO� ������ #.(� �������?P>FN��������� � #B@BJ?BO ���� 

� * 8>J>DR@EF� 2 8>J>K>H>� ' (PL?B� , 2ELGF� 3 *>T>H>JF� * ,FV>D>T>� j,B@E>KFPJ 

LC 6>QBO .UFA>QFLK FK /ELQLPVKQEBPFP $IR@FA>QBA ?V (KQBOMI>V !BQTBBK $UMBOFJBKQ >KA 

3EBLOVk MM ������ FK /ELQLPVKQEBPFP� ,LIB@RI>O  MMOL>@EBP QL 2LI>O $KBODV "LKSBOPFLK 

 AS>K@BP FK /ELQLPVKQEBPFP >KA 1BPMFO>QFLK �(K@IRAFKD !FLBKBODV >KA 1BI>QBA /OL@BPPBP�� SLI 

��� $A )�1 2EBK� * 2>QLE� 2(  II>HESBOAFBS 2MOFKDBO� "E>J ������ #.(� �����������

�������������<� 2BMQBJ?BO ���� 

 

����  異異分分野野ØØ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²² 

異異分分野野ØØ連連携携ÞÞセセンンタターー内内ffßß  

� _`生LÏ�（" !） 

� 生L部Ö3Ï� 

� 計算�ディカルサイ�ンス推進部 

¡¡学学]]連連携携  

� Ô\科学技術開発機�（023）との共同研究 

� � �レクトロンとの共同研究 

� +& )>M>Kとの共同研究 

� 第一�共バーレ 1�#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@@²²のの××>>ll²² 

¯rなし�

 

����  ¨̈理理・・ÏÏRR 
Ò�¶� 
筑波大学経O改革会議[員�教学デザインb員��ュートリ�ル教¶タスク�ース

[員��合r教¶推進[員会[員�学¥共通科目部会Õ�教¶x 会議オ�ザーバー�
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学¥教¶会議オ�ザーバー�計算科学研究センターÐO[員会[員�!事[員会[

員�生L科学研究部ÖÕ�広報x bbÕ�拡大物理学e`ÐO[員会[員 
 
B�Ò平 
筑波大学先導的研究者*Þプログラム（ 1$）ÐO[員 
筑波大学大学Ó 理j情報生L学術Ó 生LS�科学研究¥ 生物学学位プログラム  
c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ÅÅ��・・国国際際ÅÅ�� 
Ò�¶� 

  �本>学会 理Å>学・情報>学・計算>学ディビ�ョンレ�ート m事（�����） 
  理Å>学会m事（�����） 
  分\科学会プログラム[員（�����） 
  �本コンピュータ>学会役員（�����） 
  Ô\生L科学会·議員（�����） 
  -(23$/eÖ調査員（�����） 

 Ô\科学技術研究開発機��023� E員研究員（���������） 
  大Ò大学 大学Ó基礎j学研究科 招聘教�（�����） 

�本コンピュータ>学会 ����年度 �W年会 実行[員Õ 
 
B�Ò平 
� 大学 物性研究y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 ��P  .�高�生科学研究発表会 審査員 
�本コンピュータ>学会 ����年度 �W年会 実行[員 
 JBOF@>K "EBJF@>I 2L@FBQV )LROK>I LC "EBJF@>I (KCLOJ>QFLK >KA ,LABIFKD � "2� )"(,�  
$AFQLOF>I  ASFPLOV !L>OA 

 
WG2� 
�本コンピュータ>学会 ����年度 �W年会 実行[員 
理Å>学会 学会°「ロンティ�」¡集[員（�����） 

 
8#< 
�本コンピュータ>学会 ����年度 �W年会 実行[員 
�本生物物理学会 分野別eÖ[員（�����） 
 

BSY# 
�本コンピュータ>学会 ����年度 �W年会 実行[員 
(26&/#P ���� /OLDO>J "LJJFQQBB 

 

������  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0導�カ

�ズムを解d〜高効率な�a電tの設計指Ðに〜」（����年 �月 ��） 

� �本生物物理学会�「¿Øな生*3の¿²V5応を分\レベルで理解する」�"���ß
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¿²機能（生物物理のテーマ）�（����年 �月） 

EQQMP���TTT?FLMEVPGM�EFDEP@ELLI�"���EQJI 
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�������� ,,>>hh//,,jj 
����  メメンン55ーー  

教� «TªG��本5�（共同研究員�生L環境系） 

;教 中M/Ê 

学生 大学Ó生� �J（後期課� �J�前期課�在学 �J）�学Ý生� �J 

 

����  ��ÂÂ 

分\進>分野では���生物の主要グループ間の系統関�解dに向け�主にß	の「h」

を設定し研究を進めている。 

��TT��核核xx生生物物のの¬¬��¨̈77��ののss��  

��生物のY様性の大部分は��で認¾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Y様性の全*7を3分にY]しているとは¼い切れない。そこで自�

環境からこれまでに認¾されていない新4��Q生物を単Õ・/Ði>し����以上のº0\

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��11((ンンスス$$??ププ11ーームム・・&&��ムム½½��  

��生物の主要グループ間の系統関�を分\系統学的に解dするには�大規模º0\デー

タがR×で�る。そこで系統進>的に·;�い生物�をÏび�/Ðとトランスクリプトーム

および	ムデータの6P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。 

¬¬��½½��にに��けけ��方方��ÅÅ研研究究������タタンン��$$ÊÊ¤¤99構構ÌÌ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e��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º0\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Hない推|を目指し�系統解析プログラムの高速>を�くむ3�の方

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

ンは�機能と立*�Êの�者に[く影響されると§えられる。そこで立*�Ê的知Àを6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]]  ��TT��核核xx生生物物のの¬¬��¨̈77��ののss�� 

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d（*>JFH>T> BQ >I ���� Genome Biol Evol ���������� 8>?RHF BQ >I ���� 

Sci Rep ������）�
�ネトプラストÝ3部の系統関�の解d（8>W>HF BQ >I ���� Genes Genet 

Syst ��������）���ル�カータ生物¥3部の系統関�の解d（+BDBO BQ >I ���� Nat Ecol Evol 

������）��“"1R,Pクレー�”の提o（!OLTK BQ >I ���� Genome Biol Evol ����������）�
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{Íp©3部系統関�の解d（2>O>F BQ >I ���� � oc Nat �ca� Sci �S� �������������）���

�Q生物バルセロナÝ（/ /���iを含む）の系統的位置の解d（8>W>HF BQ >I ���� � oc R Sci 

B ������������）���ピコンプレクサÖグレ�リンÝ3部系統関�の解d（8>W>HF BQ >I ���� 

�a asitol �nte nat ���������）��
�� ��������� �� �!の系統的位置の解dと��生物¥ " ,ク

レー�の提(を行った（8>W>HF BQ >I ���� pen Biol ���������）。213���i（����年度年次

報:{1�）に	いては�新たに発ÀされたÈ¨�のデータをÉ:しk�Å文を7£するこ

とになった（現在É:実Þデータを6P中）。また ����年度の学際共同利用プログラムでは�

���º0\データの系統解析により未ÃÌ��Q生物 213���iの系統的位置をp´した。 

��������������������������  ��������  ��((��**½½��にに����**次次rr物物²²ののii££��¬¬��のの同同WW  

系統的y\が�dな��Q生物の � 	で�る 
�� ��������� �� �! は 'BIFLWL> Ö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È¨となるか�dで�った。本研究では ��� º0\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"OVMQFPQ>の基部から分Cすることをdらかにし�

"OVMQFPQ>に
� �� �!を:えた単系統¥を />K@OVMQFPQ>と呼称すること提oした。さらに本解析

では一次�物Ýの単系統性と一次�物Ýと />K@OVMQFPQ> の65関�がÎ.にL1され�" ,

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

A定にL1され��大きな議Åの的となっていた。一次�物Ýの単系統性をÎ.にL1した

本解析と�同じ系統関�をL1できなかった過去の解析とは“�がÍっていたのか”をp¶

した。ま��過去の解析では入っていなかった
� �� �!を含む¿数の8期分C系統（+えば

�©ÝのB始系統で�る 1ELABIMEFAF>）をÔいた解析を行ったところ�一次�物Ý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 1ELABIMEFAF>

がZ	系統シグナルが�一次�物Ýの単系統性をL1するためにÒ要で�ることを示してい

る。次に�本w単系統で�る一次�物Ýがな"単系統をL1されにくかったのか�その要<

を解dするためにº0\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 1ELABIMEFAF>を含まない�ライ�ントデータを解析する場合�"OVMQFPQ>

の一系統で�るクリプト©Ýと�©Ýとの65¥関�が»ってL1される'向が�り�この

クリプト©º0\配列がZ	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

Ýの単系統のL1をUげていた7能性が高いことが示L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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������©©66子子デデーータタにに基基����jj¾¾¢¢��核核xx生生物物 ������������ppのの¬¬��¨̈77��ののss��  

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・-Lにか

かわる #- �リ�ラー
（ミトコン�リ�K

在 #- /）の研究を行ってきた（'>O>A> BQ >I 

���� �at�o�ens ������ '>O>A> � (K>D>HF 

����Genome Biol Evol ���BS>I���）。これまでの

研究により¡なる¿数タイプのミトコン�リ

�K在 #- /が発Àされ���生物の系統�と

に¡なるタイプのミトコン�リ�K在 #- /

を�用していることが,dしている。また未発

表データで�るが�ユーグレ'�をÔくディ

スコバ生物¥��ン�ロ�ナスÝ�マラウィ�

ナスÝは�共通してこれまで報:されていない

タイプの #- �リ�ラー
をZ��それをミ

トコン�リ� #- の¿製・-Lに�用してい

ることが,dした（ EBQBOLQOLMEF@ BRH>OVLQB�

PMB@FCF@ JFQL@ELKAOFLK�IL@>IFWBA #-  

MLIVJBO>PB�EB,/と�称）。このデータは��ン

�ロ�ナスÝ�マラウィ�ナスÝおよびディス

コバ生物¥は�EB,/ をミトコン�リ�K在

#- /として�用する共通�先から進>したこ

と�すなわ�上Ã �系統はこれまでÀ過�され

てきた「スーパーグループ」を形成する7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�K在 #- /の\¥と並行し�我�

は未ÃÌ��Q生物 213���iの 1- �PBNデー

タを6P・解析した。�}的な系統解析マーカ

ーで�る小サ�ユ�ットリ��ーム 1- 配列

による系統解析では�213��� 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�213���i 1- �PBNデータ中に EB,/

A 

B 

図図 �．．A���ÃÃÈÈ°°����生生物物 �R�
�	 ��ののff}}ÔÔ��
ÍÍhh°°．h°�` ®Ö��nv（µ¤w}） 
B�°°��生生物物ににおお��るるIIトト22SSドドOOアア��ss ��APのの
jj��．．図の左cに³�た系統¡はÜ[À1Pープ間

の系統関係を模式¯に³�．系統¡の右cのZはI

ト2SドOア�s ��AP の8イプを³�．9ッ3
Lは¨~の8イプが|s�ないÞ�iされないこ

とを³�．Mー1レ@7アを除く<ィス2B生物

群ÜHラ.ィK?ス類ÜアS/RK?ス類にlえÜ

�ÃÈ°��生物 �R �0� �#Iト2SドOア�
s ��AP と�て heMP を_«�る．Mー1レ@7
アは<ィス2B生物群にふくまれるがÜheMPとは
なるIト2SドOア�s��APを_«�ている．
これはMー1レ@7アのgÉ´eが�ÃÈ°��

生物 �R 	0�とj�後（矢ÓでAイライト�たË
j）ÜIト2SドOア�s ��APがなる8イプに
º�されたと¼えられる． 
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をコー�するÄ�物を同定したが�b知タイプのミトコン�リ�K在 #- /はp出できなか

った。tって�213���iは��ン�ロ�ナスÝ�マラウィ�ナスÝ�ディスコバ生物¥のい

�れかにÈ¨となる7能性が高い。そこで�213���iからのデータをÉ:した ���º0\デ

ータを最A法による系統解析を行い�EB,/を!Zする�ン�ロ�ナスÝ�マラウィ�ナスÝ�

ディスコバ生物¥のう�い�れと 213��� iがÈ¨かを推|した。ま�最終的な解析結果は

出ていないが�図 � に ��� º0\データにもとづく最A系統解析結果を示した。その結果�

213���iはマラウィ�ナスÝ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# ��Ýで支Zされた。tって�自�環境にはこれまでÀ過�されてきたマラウィ�

ナスÝとÈ¨な 213���iを�くむ生物¥が]在ことを示Lする。 

本解析の結果は, $IFZq0@（.PQO>S>大学・�ェコ共4国）との共同で進めているオル�

ネラ#- �リ�ラー
のY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¹文k�Å文としてk�することを目指す。 

 

図図 3．．3��遺遺伝伝子子<<ーー88
かからら��¦¦さされれたた��ÃÃÈÈ

°°����生生物物 �R�
�	 ��
のの系系統統¯̄^̂ºº．°�生物

の[ÀクレードはVÁ

�で³�た�qj�に³

�た�値は ��� R�� プ
R1ラJによる 4ltra�
(ast ブートストラップ
（!��P）値である�
�R �0� �はHラ.ィ
K?ス類のtËからj

��、この関係は !��P 
ß���で支持された．�
印でAイライト�た系

統はIト2SドOア�

s ��AP と�て heMP
をgÉ�て持�系統で

ある． 
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[[22]]  各各��11((ンンスス$$??ププ11ーームム・・&&��ムム½½�� 

原原生生生生物物にに共共生生����シシアア��55$$テテ??アアのの&&��ムム½½��  

我�はこれまで #FKLMEVPFP 目{Íp©Ýに外部共生するシ�バクテリ�に	いての研究

を行ってきた（->H>V>J> BQ >I ���� � oc Nat �ca� Sci �S� ���������������）。その中で海洋

{ Í p © � ��"���� �#! ��������#! の 共 生 シ �  バ ク テ リ � �.J"VK� 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 .J"VKの共生関�はÛNに[(で�り�海洋環境中において .J"VKは単独

で生¶することはないと予Uされた。また .J"VK には共生関�へのÎ応の結果とÀられる

	ム£½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dらかになった知Àを

報:する。 

�istioneis �ep essa にに共共生生����シシアア��55$$テテ??アア �*�>4� のの&&��ムム½½�� 

��!"�����! \{Íp©は � ��"���� �#! \

と同様に #FKLMEVPFP目に分Ý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QÓ²

8による形態的な研究は行われていたも

のの�.J"VKで実施されたような分\デー

タ基づく¸�な研究は行われてw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e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�.J"VKに認められない�²(定能

が]在する7能性が示Lされていた（%LPQBO BQ >I ���� 	 ��ycol ������h���）。我�は同タイプ

の共生シ�バクテリ�を海洋サンプル中に発Àした ��!"�����! ��� �!!�より分Õし�高�度

な�ラト	ムを6Pすることに成/した。 

�� ��� �!!�のシ�バクテリ�共生*（以下 'A"VK ）の	ムサイズは ��� ,?Mと推定

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

ク質をÏ結したデータセットを用いた系統解析によって�'A"VK は .J"VKとは全く¡なる

系統のシ�バクテリ�で�る � ���!���� �\にÈ¨で�ることがdらかとなった（（図図 �））。

またÈ¨なシ�バクテリ�との¸�な系統関�に	いて ����º0\を用いて解析を行った

 
図図 �．．� 33 88SSCCククÆÆÌÌkk<<ーー8866ッットトかからら��~~さされれたた
�d�ynAのの系系統統¯̄^̂ºº� ���C�0����K<Pにt�く最
尤法によって�~された�qj�に³�のは non�
para-etric $oostrap値. �dCynAはCrocosphaera�3ア
@BクテOアと単系統を���る. 

― 130 ―



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	1 - 
 
 

結果�自�生活性の � ���!���� � %�"!���� �とº0的に�くÈ¨で�ることも示された（（図図

））。この点においても自�生活�とº0的にÕれている .J"VKと対¿的で�る。 

'A"VK の	ムにコー�されるタンパク質を

�査したところ��²(定を行う¿²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dらかとなり�'A"VK は�� 

��� �!!� の共生��ンバーの中で�²(定を行っ

ていることが	ムレベルで支Zされた。また�

'A"VK の	ムには .J"VKでÀられたような	

ム£小はÀられなかった。È¨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

�Æでは .J"VK がÈ¨な �'���������#! \シ�

バクテリ�と�Æしてタンパク質レパートリーの

�Hが確認されるのに対し�'A"VK ではÈ¨な自

�生活性シ�バクテリ�と同�度のレパートリ

ーを!Zしていることがdらかとなった。 

�� � .@B>KPプロ�ェクト（2RK>D>T> BQ >I ���� 

Science �����������）による海洋�タ	ムデータ

を用いて 'A"VK 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 'A"VK の	ムに一ªする配列を

p¥したところ�確認された 'A"VK Ý�配列の

う�� ���がシ�バクテリ�サイズ（� � �J）の

�分からp出された。この出現パターンは自�生

活性の � ���!���� �\シ�バクテリ�とÝ�しており�>主で�る �� ��� �!!�の�コー�

リ��ーム小サ�ユ�ット 1- º0\Ý�配列のÝ�パターンとは一ªしなかった。 

以上の結果から 'A"VK と �� ��� �!!�の共生関�	いて下Ãの§8が7能で�る。分\系

統解析の結果から 'A"VK は自�生活性のシ�バクテリ�とº0的に�くÈ¨で�り�そ

れらと�Æして	ム£½などの特eはÀられなかった。これらのことから 'A"VK と �� 

��� �!!�の共生関�は �� ��������#!と .J"VKとの共生関�と�Æして��Æ的最È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 'A"VK は>主で�る �� ��� �!!�と¡なる�分にYく出現することが示Lされた。これは

'A"VK のYくが環境中で自�生活を行っていることを支Zする結果で�る。しかしながら

'A"VK がÈ¨な自�生活性シ�バクテリ��とº0的に�くÈ¨で�ることをÃまえる

 
図図 �．．� 
i�� 遺遺伝伝子子22ドドSS<<ーー8866ッットトににtt��
くく �d�ynA とと½½¬¬生生¥¥��33アア@@BBククテテOOアアのの
系系統統関関係係．．M����	"
�R	K<Pにt�く最尤
法によって�~された�qj�に³�のは non�
para-etric $oostrap値. ×¾で³されるÌkが
�dCynA� Ñ¹で³されるÌkは½¬生¥�と
確Äされている �roco�
haera�3ア@Bクテ
Oアを³�. 
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と�'A"VK 以外の自�生活性シ�バクテリ�配列を»p出している7能性もtされてい

るため�この点に	いてはさらなる解析とTÒな議ÅがR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d確に示された。この結果は #FKLMEVPFP 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 'A"VK 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�

#FKLMEVPFP 目{Íp©とシ�バクテリ�との共生関�のY様性理解がさらに�まるものと

期^される。今後 " AB 5>OD>P0@（"-12Ùロスコ海洋研究y・ランス）と協力し��� � 

.@B>KPプロ�ェクト（2RK>D>T> BQ >I ���� Science �����������）による海洋�タ	ムデータ

と1�することにより 'A"VK の海洋環境中での分布等を�査し�¹文k�Å文の作成を目

指す。 

��素素99&&��ムム½½��  

我�は�これまでに ��の{Íp©�	���������#� ���� ���� #��未ÃÌ{Íp© ��（,1#�

���iおよび 31#����i）の¬²*（£ *）	ム配列を決定した（*>JFH>T> BQ >I ���� 

Genome Biol Evol �����������Ü'��年度年次報:{Ü'��年度年次報:{）。また� 都大

学・�TÞÓ0@を中心に�Û2合成>した�©の¬²*	ム解³を進めてきた（*>JFH>T> 

BQ >I ���� ��ycol Res ��������� *>JFH>T> BQ >I ���� �ol Biol Evol ������������� *>JFH>T> BQ >I 

���� �ol Biol Evol ������������）。並行して国立科学0物Ñ・È´&Ê0@と共同で�Û2合

成>したクリプト©の¬²*	ムの解³を行った（3>KFCRGF BQ >I ���� Genome Biol Evol 

������������）。����年度からは第 �の ¬{Íp© �&'"�&#� PM 2&����iの¬²*	ム

および�クレオ�ル	ム（共生*ディ©の�À�）の解³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（,1#����i）

および 3&#i（31#����i）の¬²*	ムの解³は完了していた（����年�����年年次

報:{1�）。これらの£ *	ムに	いて査³付き¹文Å文を作成し�� ontie s in �lant 

Science°にk�中で�る。このÅ文作成時に,dした新しい知Àに	いて報:する。 

������¯̄uu�� ��

		 ������ ��

		 ppのの��素素99©©66子子ÈÈFF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ÃÌ �i（,&#i�

3&#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È¨な�）を��3共生さ�オル�ネラ>したことが分かっている（2>O>F 

BQ >I ���� � oc Nat �ca� Sci �S� �������������）。 ¬{Íp© ��の¬²*となった共生 

©はqめてÈ¨�と§えられる一方�>主系統は�いにÈ¨とはならなかった。tって�*

ディ�ナス\ ©の��3共生とそれに続く¬²*>が{Íp©の進>中で独立にÀこっ

たと§え�るをPない。 ¬{Íp© � 系統による独立したオル�ネラ>の過�で�1�同

― 132 ―



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		 - 
 
 

一�るいはqめてÈ¨*ディ�ナス\ ©の¬²*	ムはどんな進>をとげたのか·;

�い。これまでに 	� ���� ���� #�¬²*	ムは解³され（*>JFH>T> BQ >I ���� Genome Biol 

Evol �����������）�,&#iと 3&#iの¬²*	ムもすでに解³�みで�ったがÅ文とし

ては発表していなかった（����年�����年年次報:{1�）。3&#i・,&#i¬²*	

ムを�テーションし�*ディ©£ *および 	� ���� ���� #� ¬²*	ムと�Æした。

この過�で� ¬{Íp© � �の¬²*	ムからのº0\Ä�物（�ッセン��ー1- ）

はÄ�後¡集（1- �ディティング）を受けることが,dした。	� ���� ���� #��3&# i�

,&#iそれ�れでは�¬²*º0\Ä�物中で合計 ���かy����かy���かyで;基置o

型 1- �ディティングを同定した（図 �Üe$で�イライトしたº0\）。また 3&# iの

�!�� º0\Ä�物では;基置o型に:え;基[入型 1- �ディティングも発Àした（図 �

]Ü�グザグ§で表示した）。 

 

図図 	．．¹¹¾¾渦渦鞭鞭毛毛藻藻 �����（（左左））おおよよびび �����（（右右））のの¾¾素素体体ゲゲ@@JJHHッッププ．転h物が塩tº�型 R�Aエ
<ィティS1を受�る遺伝子は�印で³�た． �� �の psaA 遺伝子転h物で発見された塩t挿入型 R�A エ
<ィティS1はジ1ザ1線で³�た（左の図中の時計盤でいうと �時周辺）． 

;基置o型 1- �ディティングの「方向性」とÛ度を�Æすると�	� ���� ���� #�と 3&#

iは 1- �ディティングのÛ度と�デ�ンからグ��ン（ �&）へのAoとウラシルから

シトシンへのAo（4�"）の;基置oが大Y数を#めている点で�いにÝ�している。一方�

,&# iは$ � �の ¬{Íp©とは大きく¡なり� �& 型置oはp出できるが�4�" 型

置oはp出できなかった。前Èの 	� ���� ���� #�と 3&#iにおける;基置o型 1- �ディ

ティングの「方向性」は�大Y数の{Íp©の¬²*（*リディ�ン型¬²*）º0\のÄ�

物にÀられる 1- �ディティングの「方向性」とÝ�している。tって�	� ���� ���� #�と

3&# iで発Àされた;基置o型 1- �ディティングは�*ディ©の��3共生以前に�

用していた*リディ�ン型£ *で�われていた 1- �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 1- �ディティングを行

っているのかは�dで�る。 

::11''ンン22??アア&&��ムム½½��  

我�は�これまで系統的に広¤なミトコン�リ�（,Q）	ムを解³し���生物進>に

おける ,Q 	ムの�Ê�º0\組成�7動性イントロンの進>に	いて研究を行ってきた

（,>PRA> BQ >I ���� �a m�#l �l�ae ����������� -FPEFJRO> BQ >I ���� �
S NE ��B������ 

*>JFH>T> BQ >I ���� Genome Biol Evol ���������� -FPEFJRO> BQ >I ���� �o� Genet Elements 

��B������ 3>HBR@EF BQ >I ���� �
S NE ���B���������� -FPEFJRO> BQ >I ���� Genome Biol Evol 

������������ -FPEFJRO> BQ >I ���� Sci Rep ������� -FPEFJRO> BQ >I ���� � ont Ecol Evol �����）。

クリプ�スタ生物¥の基部から分Cした
�� ��������� �� �!の,Q	ムを解³した（����年

度年次報:{）がこの結果に	いては¹文Å文を現在7£中で�り�w年度の年次報:{で

報:する。 

,Q	ム解析にくわえ�我�は,Q	ムを¿製する#- �リ�ラー
（,QK在#- /P）

のY様性とÀ源に	いて研究を進めている（����年度年次報:{）。本報:{では ����年度

に¹文Å文として発表した,QK在 #- /Pに関する成果に	いて報:する。 

::11''ンン22??アアccQQ 		�� ポポ??メメ((ーー00 ������������		��&&ウウィィ@@スス 		����ÆÆ{{%%ああ��  

共生�¡�w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À源

をも	タンパク質から�成され

ている。進>的À源の¡なる¿数

�Ýの,QK在#- /が同定され

ているが��れも�プロテオバク

テリ�がも	 #- / とはÈ¨性

を示さない。したがってミトコン

�リ�のÀ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�3�のミトコン�リ�K在 #- /がい	�どのように確立したのか解d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

�Ýのミトコン�リ�K在 #- /が]在する（これ以Ô /LI(!"#
と�称する）。我�は�¡

Ý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�/LI(!"#
と�る特定の

 
図図 
．．//��トトププララスストト��とと<<ィィププRR��HH��にに������るる°°��生生物物がが##
���t��ss ��AP（（Pol�B���））とと一一ËËのの..ィィPP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Ü Pol��C��は
A4to)raphi5ir4sの ��APと�い���を³�た�qj�に³�た�
値は ��� R��プR1ラJによるブートストラップ値を³�．  
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%ー�がも	 #- /との間に高いÈ¨性を発À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�Pし�,Q K在 #- / に改Aし

たことを示Lする（'>O>A> BQ >I ���� Genome Biol Evol ��� BS>?���）。 

次年度以Ô�以下の��Q生物の,Q	ム解³を予定しているß�新4��Q生物 213���

i�����!!��� � PM 213��� i�
213��� i��有8ª ������� �� ��� ����taª

（���'���' "�! "�" �"�#�#�#!と ����"����!��� $����#��"�）����������! PM 213���i 

[[��]]  ¬¬��½½��にに��けけ��方方��ÅÅ研研究究������タタンン��$$ÊÊ¤¤99構構ÌÌとと分分子子進進化化����合合����研研究究 

����年度報:した "VP-タンパクの全B\分\動力学シミュレーション�����年度報:し

た�®終結<\ B1%� "v端��インの部分r3のタンパク質立*�Êへの影響（ともに生L

科学研究部Ö生L機能情報分野との共同研究）に	いては¹文Å文の作成を目指し�解析を

行った。 

 

����  ��»» 

• I��理，-@（理学），#FSBOPFQV >KA $SLIRQFLK LC 2," /OLQBFKP FK  O@E>B> >KA $RH>OVLQ> 

• e� XÁ，-@（教¶学），�タ�ナス生物¥における7r的  3/合成に関わる¿²

の分\進> 

 

ÖÖGG講講³³��

  

なし 

 

����  QQÉÉ��ff部部ÈÈÔÔ��««¨̈ÇÇ¡¡��²² 

QQÉÉ  

� /4 �年度 �本�物学会B,¸，中M/Ê，����年 �月 ��� 

 

ff部部ÈÈÔÔ  

� 科学研究費¾;金� 基£研究（!），«TªG（代表），���������年度，交付Øß全

年度直]経費 ������A円（����年度直]経費 �����A円），ミトコン�リ� #- �

リ�ラー
のY様性と進>の全c解d（課題�G ��'�����） 

� 科学研究費¾;金� 国際共同研究:速基金（国際共同研究[>�!�），«TªG（代

表），���������年度，交付Øß全年度直]経費 ������A円（����年度直]経費 �����

A円），海洋B生生物に共生する�¡Y様性の実態解d（課題�G ��**����） 

� 科学研究費¾;金� 基£研究（!），中M/Ê（代表），���������年度，交付Øß全

年度直]経費 ������ A円（���� 年度直]経費 ����� A円），海洋Q生物Y様性の�

点���Q生物に�在するB�Q生物%の実態を\る（課題�G ��'�����） 
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� 科学研究費¾;金� 国際共同研究:速基金（国際共同研究[>�!�），�本5�（代

表），���������年度，交付Øß全年度直]経費 ������A円（����年度直]経費 �����

A円），�ル�カータ生物¥におけるミトコン�リ�関Ïオル�ネラの機能進>の

解d（課題�G ��**����） 

� 科学研究費¾;金� 基£研究（!），中M/Ê（分}），���������年度，交付Øß全

年度直]経費 ������ A円（���� 年度直]経費 ����� A円），2合成¾;¬²コ�

サン�ンの未知なる生合成系の解dとその±生のµを�解く（課題�G ��'�����） 

� 科学研究費¾;金� nx的研究（µ³），中M/Ê（分}），��������� 年度，交付

Øß全年度直]経費 �����A円（����年度直]経費 �����A円），Û2合成生物の�

生する2o性¬²の機能とS理的分布の解d（課題�G ��*�����） 

 

««¨̈ÇÇ¡¡��  

なし 

 

����  研研究究��²² 

�	� 研研究究ÅÅ~~  

�� ��ÁÁ33ききÅÅ~~  

� 8>W>HF $� 8>?RHF  � (J>FWRJF  � *RJB *� '>PEFJLQL 3� (K>D>HF 8 3EB @ILPBPQ OBI>QFSB LC 

 O@E>BMI>PQFA> FP OBSB>IBA ?V MEVILDBKLJF@ >K>IVPBP QE>Q FK@IRAB 
�� ��������� �� �! ���� 

.MBK !FLILDV FK MOBPP 

� 8LPEFK>D> ,� (K>D>HF 8 4?FNRFQV >KA LOFDFKP LC PQOR@QROB J>FKQBK>K@B LC @EOLJLPLJBP 

�2,"� MOLQBFKP FK BRH>OVLQBP ���� &BKLJB !FLILDV >KA $SLIRQFLK �������BS>?��� 

� 8RV>J> (� 4D>T> -� '>PEFJLQL 3 3O>KP@OFMQLJB >K>IVPFP LC �# #!����#� >PPL@F>QBA TFQE 

QEB QO>KPFQFLK COLJ COBB�IFSFKD QL PVJ?FLQF@ ���� ,F@OLLOD>KFPJP ��������� 

� *>K>JLOF 2� "ZAFW  � #F>W +� (PEFF 8� ->H>V>J> 3� *>T>Q> , #BQB@QFLK LC DBKBP MLPFQFSBIV 

PBIB@QBA FK "R?>K  KLIFP IFW>OAP QE>Q K>QRO>IIV FKE>?FQ ELQ >KA LMBK >OB>P >KA @ROOBKQIV QEOFSB 

FK RO?>K >OB>P ���� $@LILDV >KA $SLIRQFLK ��������������� 

� *>T>@EF ,� ->H>V>J> 3� *>V>J> ,� -LJRO> ,� ,FV>PEFQ> '� !LGL .� 1ELABP +� 2VJ 2� 

/F>K>>O 1-� /LO?BOQ (� (KLRVB (� *>JFH>T> 1 1>MMBJLK>AP >OB E>MQLMEVQB MEVQLMI>KHQLK 

���� "ROOBKQ !FLILDV ���������������� 
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�� ��ÁÁ����ÅÅ~~  

� 8>W>HF $� 8>?RHF  � (J>FWRJF  � *RJB *� '>PEFJLQL 3� (K>D>HF 8 /EVILDBKLJF@P FKSLHBP 

QEB @I>AB ELRPFKD "OVMQFPQ>�  O@E>BMI>PQFA>� >KA 
�� ��������� �� �! ���� ?FL1�FS ALF� 

��������������������� 

� *>JFH>T> 1� ,L@EFWRHF 3� 2>H>JLQL ,� 3>KFW>T> 8� ->H>V>J> 3� .KRJ> 1� "BK@F 4� 

,LLD #� 2MB>H 2� 2>OHLWF *�3LPBI>KA  � S>K .LPQBOELRQ "� .V>J> *� *>QL ,� *RJB *� 

*>V>J> ,�  WRJ> 3� (PEFA> *� ,FV>PEFQ> '� 'BKOFPP>Q !�+LJ?>OA 5� 6FK )� *>JLRK 2� 

*>PEFV>J> 8� ,>V>J> 2� ,FV>DFPEFJ> 2� 3>KFCRGF &� ,L@H 3� ->H>JRO> 8 ���� &BKLJB 

BSLIRQFLK LC > KLK�M>O>PFQF@ PB@LKA>OV EBQBOLQOLME� QEB AF>QLJ ��"(!���� �#" ��� ?FL1�FS ALF� 

��������������������� 

 

�
� 国国際際会会ÄÄ§§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  

� B�.，中野¹<Ê，§IJU，�Ü;a，$KPLL *FJ，«TªGØ新4ミトコン�

リ�K在 #- �リ�ラー
は新たな��生物高次系統¥を示Lするかß第 �� PB

生生物・D生ª・進>セミナー，,>V ��，����，オンライン開催 

�� そそのの他他のの§§表表  

� 中M/Ê，野��未，高野¦!，~小²，«£一�，È´&�，«TªG，��Ô+Ø

外洋性ディィシス目{Íp© � �にÀられる共生シ�バクテリ�の	ム解

析Ø�本�物学会第 ��P大会，2BM ������ ����，オンライン開催 

� I��理，«TªGØ��生物における 2,"タンパク質%ミリーのY様>と�次

的r3Ø�本共生生物学会第 �P大会，.@Q ���-LS �� ����，オンライン開催 

� B�.，«TªGØ�ネトプラス�
Ý及びディプロネマÝに特¡的なミトコン�リ

�K在 #- �リ�ラー
は%ー�À源で�るØ�本共生生物学会第 �P大会，.@Q 

���-LS �� ����，オンライン開催 

 

��� ··書書��½½ÀÀ¾¾//²²  

なし  
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����  異異分分野野ØØ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²² 

異異分分野野ØØ連連携携  

� 筑波大学計算科学研究センター生L科学研究部Ö生L機能情報分野（Ò�¶�教�・

B�Ò平6教�）との共同研究ß立*�Ê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yD生動物部（�;+�ÊbÕ・o�.主&研究<）との共同研究ß

ミトコン�リ�K在 #- �リ�ラー
5¾タンパクの�ピコンプレクサD生ªにお

ける��3K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²²  

�   ) 1LDBO0@および   & ! 2FJMPLK0@（
ル�ウ�ー大・カナ
）との共同研

究ß�タ�ナス生物¥の系統関�と7r性ミトコン�リ�機能の解析 

� $ *FJ0@（��リカ自�F0物Ñ・��リカ合¬国）との共同研究ßカタ�レ%

リスÝ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 

� , $IFZq0@（.PQO>S>大学・�ェコ共4国）等との共同研究ß�テロロ�サÝの系統

関�と7r性ミトコン�リ�機能の進>�オル�ネラ #- �リ�ラー
のY様性に

関する研究 

� " AB 5>OD>P0@（"-12Ùロスコ海洋研究y・ランス）との共同研究ß海洋B生

生物に共生する�¡Y様性の実態解d 

 

����  シシンンポポジジウウムム��研研究究会会��スス$$ーー@@²²のの××>>ll²² 

なし 

 

����  ¨̈理理・・ÏÏRR 

«TªGß生L環境科学研究科教=[員�生物科学e`カリ�ュラム[員�計算科学研究

センターÐO[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Ï�bbÕ 

 

������  ��会会ÅÅ��・・国国際際ÅÅ�� 

なし 

������  そそのの他他 

なし  
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