
研究概要

タンパク質の分子認識の理解から
新しい薬のアイデアへ

これまで電子状態計算や分子動力学シミュレーション

を活用して、様々な分子の振る舞いを研究してきまし

た。特に、HPCI戦略研究においては薬剤とタンパク質

の高精度結合自由エネルギーの予測に関する研究

を進めていました。また、抗体医薬品に関わる研究も

おこなってきました。最近、MDシミュレーションの解析

から、アミノ酸の修飾や変異によって親和性変化があ

る際に、要因となるタンパク質の構造/揺らぎの変化を

見出せるようになってきました。さらに、数理解析・機

械学習の技術などを取り入れ、新しい分子設計技術

を作りたいと考えています。
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抗原ペプチドの硫酸化
（黄色の球は硫酸の硫黄原子、赤い球は酸素原子、水色の球は炭素
原子、白い球は水素原子、青い球は窒素原子）

アミノ酸が硫酸化を受けることで、抗原の形状・運動が
影響を受けることがMDシミュレーションで明らかになっ

た。この影響によって、抗体との親和性に変化が生じて
いると考えられる。

抗原抗体複合体
タンパク質抗原はROBO1のFn3領域（黄色のリボン）、
抗体はB2212A抗体（茶色のリボン）、白い点は周囲の水分子

MDシミュレーションを解析することで、抗原と抗体の界

面に残存している水分子が、タンパク質間相互作用に
重要な役割を持っていることが分かってきた。
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■講師
・分子シミュレーションスクール（岡崎）（2015年度） 「分子シミュレーションの創薬応用」
・分子シミュレーション夏の学校（立山）（2016年度）「タンパク質の分子動力学シミュレーションの基礎と
新しい分子設計技術への応用展開」

■アウトリーチ活動
・鳥栖高校・鳥栖西中学校特別授業（2015年12月3日）
「スーパーコンピュータで挑戦する生命・分子・薬の科学」

・東大駒場キャンパス公開2018 生命科学講演会 ―計測・情報科学をもちいた新しい生命科学の潮流― 
（2018年6月8日）
「理論物理学とスーパーコンピュータによる新しい分子バイオロジーと分子デザイン」

主要論文・活動実績

研究者に一問一答

・研究者になったきっかけは？
「法則で未来を予測できるという面白さに魅かれて」

・研究の魅力は？
「時々、世界で自分しか知らないことがあると思えること」

・研究でうれしかったことは？
「自分の研究が、他のところで役立っているのを知ったとき」

ポスト｢京｣重点課題１代表機関：理化学研究所生命機能科学研究センター http://scidd.riken.jp

・研究の意義、大切なこととは？
「自分の知的好奇心。社会への貢献。」

・研究を成功させるカギは？
「ねばる。ヴィジョン。」
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