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生命機能を担う実体は、生体高分子と、他の生体分子（リガンドと呼ばれる）との相互作用に

ある。多様なリガンドが、多様な生体高分子の“扉”を次々と叩いていく（Open the doors !）、

それが生命のはたらき（生物機能）の源泉である。したがって生命のメカニズムを解明するため

には、生体高分子とそれらに結合するリガンド（他の生体高分子や、低分子量・化合物など）が、

「どのような相互作用の元に、どのような生体反応を、どのようなメカニズムによって生じさせ

るのか」を理解することが重要である。すなわち、「リガンドと生体高分子間の相互作用」が生

み出す「立体構造と電子構造のダイナミクス」を，基本原理に基づいて解明することが、本研究

室の目的である。 

そのために本研究室では、生物機能のメカニズムを、DNA、RNA、タンパク質などの生体高

分子の分子構造・立体構造，電子構造などに基づいて、理論的に解明することを目的としている。

同時に、こうした研究を推進するための新規理論および解析技術の開発とその実装を行い、スー

パーコンピュータなどを駆使した大規模演算（High Performance Computing; HPC）によって、

それらの応用の基盤を構築すると共に、従来は実現できなかった解析を、これらの新手法によっ

て可能にするための統合的な技術開発を進めている。 

これらの研究によって、生体高分子がどのようなアーキテクチャによって形成されているか、

またそれがどのような原理に基づいて実現されてきたかなど、生命科学における、より根源的な

課題を解決することを目的としている。そのためには、生命物理学や生命情報学における理論研



究が不可欠であり、それら無しには実験結果の解析も不可能であるなど、これまでに重要な寄与

をもたらしてきているところである。本研究室ではさらに、それらの成果に基づいた応用も展開

したいと考えている。 

 

本年度は特に、生体高分子・相互作用ネットワーク・システムの作動メカニズムと、その物理

的および情報学的原理の理解により、個々の系の特性やメカニズムに留まらない、生命に特有の

基本原理の解明を目指して、研究を展開した。そのために、①個々の生体高分子間の相互作用の

理解（物理学・化学的な解析）と、②それらの間の機能的相互作用ネットワーク・システムの解

明（情報学・数学的な解析）のふたつの視点から、それらを統合しつつ、生命機能メカニズムの

理論解析を推進した。 
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