
計算科学と機械学習による生命高分子の生命機能解明

●研究概要
生命高分子であるタンパク質やDNA分子の生命機能及

び分子機構の解明を、計算科学シミュレーション及びAIや
機械学習を駆使して推進しています．

● 論文.特許等
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・分子シミュレーション新規技術開発と、酵素反応機構や分子内情
報伝達機構の解明
これまで生体高分子に関わる分子シミュレーションでは古典力学に

基づく力場パラメータが用いられていました. タンパク質が関わる酵素
反応や光反応での共有結合の切断や生成及び電荷移動反応等につ
いては古典力学ではその過程を再現できません.
古典力場が対応できない領域には量子力学を用いて、そのほかの

領域に古典力学を用いる量子力学/古典力学（QM/MM)連成分子シ
ミュレーションが注目されています. 本研究室では、独自にQM/MMシ
ミューレーションを活用して生体分子が関わる多様な生命現象を解明
することを目指しています. 図1に、プロリン分子のシスートランス異性
化酵素Pin1のQM/MMシミュレーションで計算結果を示します．

・高速並列計算環境に適した分子動力学シミュレーション計算理論
及びAIを活用した大規模データ解析方法の研究開発
蛋白質や核酸は、その機能や役割を解明するためには構造はもとよ

り、実験に直接対応する熱力学的な性質を知ることが必須です. ところ
が生命高分子は一般に大変大きな分子で、その分子シミュレーションは
現在の計算機でも長い計算時間を要します．さらに計算から得られる
ビックデータから有用な知見を正確に抽出する事が重要です. 近年タン
パク質分子内で情報を動的に伝達する機構“Dynamic Allostery”が注目
されており、分子シミュレーションによる解明が期待されています．
本研究室では、1)並列計算による分子シミュレーションの高速化、2)
機械学習やAIを利用した分子シミュレーションデータの解析方法の開発
（図2、論文3）等によってタンパク質の分子機能の本質を理解する研究
を推進しています．
最近の研究で、タンパク質の分子動力学シミュレーションデータから、
タンパク質内部またはタンパク質分子間のアミノ酸側鎖間の情報量を精
密に計算できる方法を開発し論文発表しました（論文1）．この研究成果
からタンパク質分子を介した細胞内の情報伝達機構の詳細が明らかに
なる事が期待されます．
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図1 上 プロリン異性化酵素Pin1
下 Pin1のQM/MM 計算例

図2 Trpケージタンパク質の第一主成分
ベクトルの表示. 開発したゆらぎを抽出す
る方法（右）は従来法に比べて（左）に比
べて実際の特徴を捉えたゆらぎを示して
います．(論文3)
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