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スーパーコンピュータを用いた疾患に関わる生体分子機能解析

●研究概要

スーパーコンピュータを用いて、疾患に関わる生体分子
の機能解析やゲノム編集薬や抗体薬、新規生体薬などの
機能解析を行なっています。手法としては主に、分子シミュ
レーションとAIを使っています。また手法開発を行なってい
ます。
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・アルツハイマー病の分子機構の解明を目指した研究
アルツハイマー病は難病として知られており、現在のところ有効な治
療法がないことで知られています。この理由は疾患のメカニズムが大
雑把にはわかっていても詳細が十分にわかっていない事が原因です。
疾患メカニズムの分子レベルでの詳細な機構がわかれば新規薬剤開
発につながります。そこで、スーパーコンピュータを用いたアルツハイ
マー病関連タンパク質の構造予測や分子間相互作用の研究を行い、
その疾患メカニズムを明らかにしてく研究を行なっています。（論文[1]
など）

・新規ゲノム編集薬の詳細メカニズムの解明を目指した研究
2020年にゲノム編集薬クリスパーでのゲノム編集技術を開発したダウ
ドナ先生・シャンパンティエ先生がノーベル化学賞を受賞しましたが、近
未来の産業に必須な技術と言われているゲノム編集技術。特に日本は
基幹技術がアメリカや中国に遅れをとっています。我々は将来的に新規
ゲノム編集薬の提案や開発の手助けをする事を目指し、ゲノム編集薬
の仕組みをや新規ゲノム編集薬の動的性質などをスーパーコンピュー
タを使って調べています。（論文[2]など）
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・AIや分子シミュレーションを用いた生体分子の構造予測や構
造変化予測に関わる基礎技術の開発
上記の様な生体分子のメカニズム研究を行うためには、新しい解析方
法を考える必要が出てきます。技術は進みますのでそれらの技術を駆
使し、新規解析方法や効率の良い解析方法の開発を行なっています。
例えば、AIを使った生体分子の構造変化予測などを行なっています。
(論文[4]など)

・疾患に関わる生体分子機構の解明を目指した研究
疾患の原因は生体分子間の相互作用や生体分子の動きが関係する
ことが多いです。将来的に難病治療につながる情報を世の中に提供す
るために、例えばガンに関わるHSPシャペロンサイクルのメカニズムなど、
疾患に関わる生体分子のメカニズムの解明を目指した研究を行なって
います。その他に抗体薬などの生体薬の研究を行なっています。（論文
[3]など）
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図２ (a)CRISPR Type I-E, (b) CRISPR Cas9
のシミュレーション
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図３ (a)HSP90NTDと新規阻害剤, (b) 
MAO-BとそのPET薬剤との相互作用
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図１ アルツハイマー病関連タンパク質で
ある(a)β切断酵素とAPPの相互作用, (b) γ
切断酵素のダイナミクス


