
 

 分子動力学シミュレーションによる生体分子の動的構造解析 

○池口満徳（横浜市大生命医・理研科技ハブ） 

スーパーコンピュータ「富岳」によって、世界最速コンピュータの座を日本が奪回した。前回、スー

パーコンピュータ「京」が世界最速になったのは 2011 年のことであったので、およそ 9 年ぶりという

ことなる。スーパーコンピュータの開発競争は激しく、各国がより速いコンピュータの開発にしのぎを

削っているが、今回、「富岳」によって日本の技術を世界に再度示したとも言える。ただし、世界最速

といってもベンチマークの結果であって、これから、どのように「富岳」を活用していくのかが問われ

ている。 
 「富岳」のようなスーパーコンピュータは汎用コンピュータなので、非常に多種の用途がある。従来、

スーパーコンピュータの用途というと、流体計算などが主流であったが、次第にバイオ分野での活用も

多くなってきた。バイオ分野では、構造生物学と呼ばれる、タンパク質などの生体高分子の原子レベル

での立体構造に関わる研究分野が発展してきた。タンパク質などの機能発現には、その立体構造が重要

だが、さらに言えば、その立体構造がどのように動くか、という動的構造がより重要である。例えば、

分子モーターと呼ばれるタンパク質は、その立体構造を変化させながら、その機能を果たす。そのよう

な一連の立体構造変化が、どのようなメカニズムで起こるのかを知ることは、機能を理解する上では鍵

となる。しかし、X 線結晶構造解析やクライオ電子顕微鏡では、安定なスナップショット構造が得られ

るに過ぎず、その動的構造の解析は難しい。そこで、コンピュータを用いた理論的な方法で、生体分子

の動的構造を解析する分子動力学法が発展してきた。そのような分子モーターは、かなり巨大な分子で

あり、溶媒分子や（膜タンパク質の場合）膜分子も含めると、計算対象の系は数十万原子から数百万原

子以上にもなる。そのような巨大な系の動的構造を対象とした分子動力学計算を行うには、スーパーコ

ンピュータが効果を発揮する。 
 本講演では、スーパーコンピュータを用いた分子動力学計算によるタンパク質などの生体高分子の動

的構造解析を紹介する。リガンド結合や化学反応、プロトン移動などの外部からの刺激によって、タン

パク質などの生体高分子が、どのようにして、その立体構造を変化させて、機能を果たしているのかを

議論したいと考えている。 
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