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本研究室では生物機能のメカニズムを、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に研究を展開している。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進め、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。 

こうした研究によって、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、

またそれらがどのような原理に基づいて実現されてきたか、などの課題を解明し、さらにそれら

に基づいた応用を展開したいと考えている。また本年度はこれらに加えてさらに、ゲノム DNA

などの多様な生命情報が有する意味を理解し、連関する多くの生物機能を統御する制御メカニズ

ムを解明するための技術開発と応用を推進した。 

 

例えば、ゲノムDNAと転写制御因子とのアフィニティについては、両者の物理的および化学

的な相互作用メカニズムによって理解できるが、他方で転写因子が結合するゲノムDNA 内のサ

イトの分布（その位置と塩基配列の様相）は、物理的な原理によってのみ理解することはできな

い。それらは、生物学的な機能制御様式によって決定されているためである。実際、アフィニテ

ィの大きな結合モティーフが、ゲノムDNA内に多くの頻度で現れるとは限らず（自由エネルギ

の利得と出現頻度が相関しない）、逆に比較的弱い結合モティーフが、比較的高頻度にゲノム

DNA内に出現する場合も多い。 



よって、こうした生物機能制御の実体（全ゲノム内の転写制御モティーフの配列と分布が、何

によって規定されるのか？ など）は、物理的・化学的相互作用の解析・理解のみからは得られ

ない。転写制御メカニズムは、連関する多くの生物機能が総体としてバランスされるべく、膨大

な生物学的情報の統御メカニズムによって規定されていると考えられる。したがって、生物機能

メカニズムの本質を理解するためには、個々の物理的・化学的実体（生体高分子間の相互作用ネ

ットワーク・システム）に基づいて、それらを制御・統合する、より高次のレベルの情報学的な

原理を理解することが不可欠である。 

こうした生体システム統御メカニズムの理解無しに，発生・分化や細胞のReprogrammingなど

の生体システム・細胞システム全体の状態を直接に左右する生物機能等の本質を理解することは

不可能である。すなわち生物機能の本質は、個々の生体高分子が有する機能（物理的・化学的側

面）のみならず、多くの生体高分子による相互作用ネットワーク・システムによるそれらの制御・

統御（生命情報の統合と応答）にあるといってよい。 

したがって、「生物機能の物理的および化学的メカニズム」と、それらの「統御のキーとなる

生命情報の意味」の両面を統合的に理解し得たときに始めて、生命機能の本質的な理解を導くこ

とができる。これによって同時に、（物理的に規定され得る）無生物系とは異なる、真に生命に

特有な機能制御メカニズムおよびその法則性の発見が導かれるものと期待される。 

 

こうした生命システム情報の制御・統合に基づく，生物機能メカニズムの真の理解を得るため

に我々は、転写因子結合モティーフをゲノムDNA塩基配列内に高精度に同定するための新しい

解析システム（MODIC）の開発から出発し、最近その解析精度が国際的にも最善のものである

ことを示した（24年度の年報等を参照）。本年度はこれを元に、1) 生体高分子間の物理的およ

び化学的相互作用メカニズムの解析と共に、2) ゲノムDNAを中心とした多様な生命情報の情報

学的な解読の両方の側面から、生物機能メカニズムの統合的な理論研究を推進した。 

 これは以下のようにさらに具体的に言い換えることができる。すなわち、1) 生体高分子の電

子構造およびそのダイナミクス（生体反応メカニズム等）から出発して、それらの分子内部の複

数の機能部位の間の動的なコミュニケーション・ネットワークのメカニズムの理解（23 および

24 年度の年報等を参照）を導くと共に、2) 多くの生体高分子の間の相互作用ネットワーク・シ

ステムの構成とその統御メカニズムを、1) の成果も基礎に、生命情報の統御メカニズムとして、

情報学的かつ統合的に理解しようとする試みである。 

後者には、全ゲノム DNA を中心とした転写制御ネットワーク・システムや細胞情報伝達ネッ

トワーク・システム等における機能情報の統合制御論理構造の解明が含まれている。前者には，

多くのタンパク質が担う生体反応とその制御メカニズムの解析等が含まれる（RNA/DNA 結合

タンパク質ファミリ，Ras・GAP 複合体，シトクローム酸化酵素，ヒドロゲネースなどにおけ

る機能メカニズムの解析）。本年度，これらふたつの概念に基づく各研究は同時に推進され，互



いに密接な議論を通して，複数の研究分野の統合が試みられている。 

以上のように，これらはいずれも具体的な生体高分子システムを対象として推進されているも

のであり，主として量子科学（電子状態理論）などを基礎とした生命物理学と、情報科学などを

基礎とした生命情報学とを融合することによって、新たな科学の領域を創出しようとする試みで

もある。以って本研究は、細胞機能に内在するその分子メカニズムと法則性に関する真の理解を

導くことを目指している。 
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