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研究成果の概要（和文）： 

「ＡＴＰのエネルギーとは何か？」この根本課題に対し計画研究と公募研究を合わせて延べ 43

大学・研究機関のメンバーが参画して取り組んだ。本総括研究は、領域会議・研究会等を毎年

開催しメンバーの意思統一と共同研究の推進を図り、数多くの共著論文として結実した。さら

に若手育成にも力を入れ、国際面でも国際シンポジウム等を開催し海外研究者との交流を深め

た。アウトリーチとして、サイエンスカフェ・公開シンポジウム・公開講座・ホームページ等

により最新の情報提供を行ってきた。 

 

研究成果の概要（英文）： 
“What is ATP energy?”Total of 43 universities and research organizations were gathered 
to find the answer for this question.  By holding symposia and meetings every year, this 
organizing research board brings various researchers in one place, or virtually, and 
promote cooperative researches, which ended with many collaborative papers. This area 
try to develope young researchers and also to transmit our activities to oversea’s 
researchers by holding international symposia.  We provide those information through 
Science-Café, Open-symposium, Open-course and web as outreach activities to the general 
public. 
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１．研究開始当初の背景 
ATP（アデノシン三リン酸）は生命系のエネ
ルギーの供給と需要の媒体であるが、その有

効性、すなわち、ATP 加水分解にともなう大
きな自由エネルギー変化の起源に関する分
子論は未確立である。本領域は、この生命科
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学のみならず自然科学としても根源的な課
題に対して取り組むために、生命系存続の環
境母体である「水」を主役とした新しいエネ
ルギー論の分子的基盤構築を目指し、既存の
概念にとらわれない学際的研究領域を新た
に開拓する。このためには、異なる分野の「融
合」による新たな方法論の展開と次世代育成
が不可欠である。そこで、総括班としては計
画研究のほかに幅広い分野からのユニーク
の公募研究を糾合して、理論的研究と実験的
研究とを緊密に組織化して推進することと
した。 
２．研究の目的：本領域は生命系存続の環境
母体である「水」を主役とした新しいエネル
ギー論の分子的基盤、ATP 加水分解に伴う大
きな自由エネルギー変化の起源に関する分
子論構築を目指し、既存の概念にとらわれな
い学術的研究領域を新たに開拓する。この為
には異なる分野の「融合」による新たな方法
論の展開と次世代育成が不可欠である。そこ
で、総括班としては、計画研究のほかに幅広
い分野からのユニークな公募研究を糾合し
て理論的研究と実験的研究とを堅密に組織
化して推進した。 
 
３．研究の方法 
領域研究の円滑な目標実現に向け、領域会議
と研究会を毎年開催し、メンバー個々の研究
基盤の相互理解を深め、領域目標の共有と共
同研究を推進した。若手育成にも力を入れ、
領域会議や領域で開催するシンポジウム・ワ
ークショップ・国際シンポジウムを通して海
外研究者との交流を進め、情報発信としてホ
ームページによる最新の情報提供を行った。
またアウトリーチ活動として、サイエンスカ
フェ、公開講座、公開シンポジウム、日本生
物物理学会における年会シンポジウムの開
催を通して、本領域研究の成果を発信した。 
 
４．研究成果：研究領域の研究全体としての
推進、企画調整、自己評価、研究支援活動等
を行ってきた。①領域全体をバーチャルラボ
耐性として進める一環として領域内メンバ
ー間の共同研究を推進、②公募研究の重視と
して、特に計画研究メンバーとの連携や共同
研究を推進した。計画研究メンバー間、及び
計画研究メンバーとそれだけでカバーでき
ない重要課題、斬新な課題あるいは地味でも
重要な研究に取り組む公募研究との連携は。
ほとんどの計画研究メンバーが実施し機動
的に作用したといえる。③若手育成として、
博士研究員が本領域研究の実施を通して力
をつけ助教等のプロモーションを得ている。
④成果の発信。これらの企画と実施かた本領
域研究メンバーの成果について、web を通じ
て公開発信した。本領域研究による、成果概
要を以下にまとめる。 

(1) ATP 加水分解反応の自由エネルギー変化
と水の役割に関する理論的成果：気相中
の反応の量子計算は世界的にも高い精度
で実施できているが、反応物質と生成物
質の水和自由エネルギー計算の信頼でき
る評価（松林）が可能になった。また水
中における分子構造の計算において、水
分子との相互作用を取り込んだ電子密度
ゆらぎを考慮した精度の高い評価法（高
橋英明、松林）を確立した。実験面では、
ATP 等リン酸系分子の水和特性（鈴木）
が明らかになった。リン酸系分子の水和
特性で検出されたハイパーモバイル水
（HMW）に関して、理論面では荷電粒子周
りの水の回転エントロピー密度が粒子の
大きさと荷電状態によりバルクより高い
領域が発生（木下）すること、またイオ
ン周りの大規模 MD により、水分子分極間
相互相関項によって、バルク水より速い
緩和が発生すること（秋山・松林・鈴木）
が明らかになった。これらの結果、この
課題の解決に向け大きく前進した。 

(2) ヌクレオチドとタンパク質の結合：結合
構造の中性子線構造解析（新村）により、
ヌクレオチド結合部の水の配置・配向構
造が解かれた。理論面では、大規模 MD（高
野）によりミオシン S1 への ATP 結合に伴
う構造変化と周りの水への影響を解明。
ABC-transporter の大規模 MD と 3D-RISM
を組み合わせた解析により、結合後の構
造変化に対する自由エネルギー変化とエ
ントロピー変化を評価（櫻井・吉田紀生）
することに成功した。タンパク質の天然
構造の予測において水のエントロピーポ
テンシャルに基づく強力な手法（木下）
を開発。タンパク質を水に挿入する過程
では、タンパク質表面での水和エネルギ
ー変化と内部エネルギー変化が互いに補
償（松林）し、溶媒側の変化分が全自由
エネルギー変化において重要になること
を大規模MDとER法により明らかにした。 

(3) ATP 駆動タンパク質の機能：実験面では
アクトミオシン 1 分子の一方向移動に伴
うポテンシャルを評価し、一方向運動を
決定づける ADP結合ミオシンと F-アクチ
ンの親和性が応力に依存する証拠（岩城）、
F1 モーターの回転ゆらぎから、一分子レ
ベルで非平衡散逸を考慮してエネルギー
保存が成り立つ証拠（宗行）等を得た。
DRS と中性子溶液散乱によりアクチン周
りにバルク水より拡散係数が大きな水を
検出（鈴木・藤原）。理論面では水のエン
トロピーポテンシャル理論と大規模 MD
を組み合わせ F1 モーターの回転運動を
解明（池口・木下）、アクトミオシンの駆
動力も水の並進エントロピーポテンシャ
ルに基づいて説明（木下・岩城・鈴木）。 
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