
エネルギー物質学科 

理学専攻、東大阪モノづくり専攻 

 

  計算生体物質科学研究室    准教授         川下 理日人   

  Computational Life Science Lab.  Associate Prof.      Norihito Kawashita 
 
キーワード 

 蛋白質間相互作用、計算化学、フラグメント分子

軌道法、バイオインフォマティクス、遺伝性疾患 

  Protein-protein interaction, Computational chemistry, 

Fragment molecular orbital method, Bioinformatics, 

Hereditary diseases 
 
研究内容 
［１］創薬標的分子の探索を指向した計算化学によ
る蛋白質-阻害剤および蛋白質間相互作用の解析 

・生体内では、多様な蛋白質が相互作用することで
シグナル伝達などを行い、生体機能の調節に寄与
している。このような蛋白質間相互作用の無秩序
な進行や破綻により生体の機能に影響を与え、そ
の結果がんなどの疾患をもたらす。 

・それゆえ、蛋白質間相互作用は魅力的な創薬標的
の一つである。そこで、それらの蛋白質間の相互
作用エネルギーを解析し、相互作用を推進または
阻害する化合物の探索を行うことで、蛋白質間相
互作用を標的とした薬の分子設計に貢献できる。 

・当研究室では量子化学計算や分子動力学計算など
の計算化学や、バイオインフォマティクスを利用
して、そのような蛋白質間相互作用を標的とした
創薬分子の探索を目的に研究を行っている。 

・近年、我々はフラグメント分子軌道法を用いて
SARS-CoV-2 S 蛋白質と抗体との相互作用エネル
ギーを計算し、オミクロン株特有の変異が抗体と
の相互作用に与える影響を解析した[1][2]。 

・また、当研究室は多数の大学や製薬企業、IT 企
業などが参画している FMO 創薬コンソーシアム
（FMODD）の一員であり、本コンソーシアムに
て、創薬分子との活性予測やデータベース構築な
どの活動に貢献している[3][4]。 

 

［２］蛋白質間相互作用に起因するウイルスおよび
遺伝性疾患の病原性発症機構解析 

・ウイルスの病原性発症には多数の蛋白質間相互作
用が寄与している。我々はウイルス蛋白質の変異
がもたらす病原性発症機構の解析をバイオイン
フォマティクスにより行っている。最近、高病原
性鳥インフルエンザ H9N2亜型の PB2蛋白質にお
ける 2 つの変異がもたらすヒトへの感染適合性に
ついて、バイオインフォマティクスの観点から解
析し、2 つの変異が蛋白質間相互作用エネルギー
に影響を与えていることを明らかとした[5]。 

・また、当研究室では遺伝性腫瘍をはじめとした遺
伝性疾患の発症メカニズムの解析を目的とした
研究も行っている[6]。例えば、あるアミノ酸残基
の変異が蛋白質間相互作用エネルギーにどのよ
うに影響しているのか、バイオインフォマティク
ス手法により得られた蛋白質の立体構造から研
究を行っている。 
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