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研究成果の概要（和文）：本研究では、分子シミュレーションとNMR実験を用い、様々な発動分子の機能発現機
構を解析した。班内連携では、TrkAという生体発動分子とその阻害剤であるTP1ペプチドについて、分子認識機
構を明らかにした。また、A01-1班と連携し、人工イオンチャネルやイオノフォアなどの人工発動分子の分子シ
ミュレーションを実施し、その機能メカニズムを明らかにした。また、B01-1班と連携し、キネシンー微小管系
の分子シミュレーションを実施し、力学応答メカニズムを解明した。さらに、A01、C01-1班と連携し、NMR法に
より生体光発動分子の光活性化状態における反応中間体の検出に成功した。

研究成果の概要（英文）：In this study, molecular simulations and NMR experiments were used to 
analyze the functions of various molecular engines. In collaboration within this group, we clarified
 the molecular recognition mechanism of TrkA, a biological molecular engine, and its inhibitor, TP1 
peptide. In collaboration with group A01-1, molecular simulations of synthesized molecular engines 
such as synthesized ion channels and ionophores were performed to clarify their functional 
mechanisms. In collaboration with group B01-1, molecular simulations of the kinesin-microtubule 
system were performed to elucidate the mechanical response mechanism. In collaboration with groups 
A01, C01-1, the photointermediates of microbial rhodopsin during a light-activated state were 
identified and characterized by light-irradiated NMR spectroscopy.

研究分野： 分子シミュレーション

キーワード： 分子動力学シミュレーション　NMR　発動分子　構造ダイナミクス

  ２版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
発動分子は、ダイナミックに動きながら、エネルギー変換などの機能を果たす分子である。このような分子が自
在に設計できると、超微細モーターなど多くの革新的素子の創製につながると思われる。分子シミュレーション
は、そのような分子のダイナミクスをスーパーコンピュータ等で理論的に計算し、物理化学的理論面から発動分
子の動的機構を明らかにしようする技術である。一方、NMRは、溶液中の分子の様子を観察できる実験手法であ
り、両者は相補的である。さらに、領域内の他の発動分子の研究者とも連携し、分子シミュレーション、NMRを
用いて、様々な発動分子の機能発現機構の解明を行った。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
 「発動分子」は、ダイナミックに動くことで、エネルギー変換
などの機能を発現する分子機械である。生体中には、分子モー
ターなどのタンパク質が存在し、ダイナミックに動きながら、
各種の機能を発揮している。多くの生体発動分子の原子レベル
の立体構造が決定され、一分子レベルでその動きが計測されて
いる。一方、そのような生体発動分子の機能に学び、人工的に化
学合成で発動分子を創製する試みもなされてきた。そのような
発動分子は、実験的に研究されてきたが、より合理的に設計で
きるようになるためには、理論的解析が不可欠である。特に、近
年のコンピュータ能力の大幅な向上を背景としたコンピュー
タ・シミュレーションは、重要な技術である。研究代表者は、分
子の動きを物理化学原理に基づいて計算する分子動力学(MD)シ
ミュレーションを専門としており、これまで回転分子モーター
の作動原理など、多くの生命分子の動的機能発現機構を解明し
てきた。回転分子モーターの他にも、膜外に物質を輸送するト
ランスポーターや、DNA 相同組み換えで機能する生命分子など、
分子の動きが重要な分子について、構造生物学や分子生物学などの実験研究者と共同研究して、
分子シミュレーション研究を展開してきた。また、研究分担者は、溶液状態での生命分子の動的
構造を計測可能な NMR を専門としており、複数の NMR による相互作用解析手法を開発し、多様な
分子間相互作用系の解析を行ってきた。また、NMR 情報と計算科学を融合した共同研究を複数行
った実績もある。このようなスーパーコンピュータ等を用いた大規模分子動力学シミュレーシ
ョンと NMR 実験は相補的であり、新規機能獲得に向けた合理的分子設計法の確立に大きく寄与
すると思われる。さらに、領域には、人工発動分子、分子モーター、膜タンパク質などの様々な
研究者がいるので、その共同研究を行うことで、「発動分子科学」の学理確立に貢献することが
期待される。 
 
２．研究の目的 
 
 本研究では、スーパーコンピュータ等を用いた大規模分子動
力学シミュレーションと NMR 実験を相補的に活用し、理論・計
測の統合によって発動分子の構造ダイナミクスと機能発現を結
びつけ、新規機能獲得に向けた合理的分子設計法を確立するこ
とを目的とする。さらに、領域に参加している、人工発動分子、
分子モーター、膜タンパク質などの様々な研究者と共同研究を
行うことで、「発動分子科学」の学理確立に貢献することを目的
とする。 
 分子動力学シミュレーション及びNMRは汎用的な技術であり、
領域内で実験的手法によって研究される多くの発動分子について、発動分子の動きと機能の関
係についての理論的基盤、および、立体構造ダイナミクス基盤を与えることが期待される。さら
には、それを発展させ A01と連携することで、人工分子への展開も目的とする。 
 本研究の特色は、発動分子に対してスーパーコンピュータ等を用いた大規模分子動力学シミ
ュレーションを遂行し、その計算結果に対する NMR 実験による検証により、理論・実験の両面か
ら発動分子の動きと機能発現の相関を探る研究を展開する点にある。このような研究は、従来、
生命分子を対象として実施されることが多かったが、今回、それらの方法論を、当該新学術領域
の特徴である人工発動分子等に展開する点も特色である。シミュレーションの方法など、新たに
検討しなくてはならない点も多いが、このような研究が実現できれば、人工発動分子の合理的設
計への貢献はもちろんのこと、シミュレーション技術自体の高度化への貢献もできると考えら
れる。 
 
３．研究の方法 
 
 本研究は、班内外の様々な研究者との共同研究で研究を実施する。まずは、班内の共同研究で
は、TrkA という生体発動分子をモデル分子として、その分子認識機構について研究を行う。生
体内では TrkA は神経成長因子(NGF)と結合して機能しているが、TrkA受容体 NGF結合ドメイン
(TrkAd5)と特異的に結合する TP1 ペプチドについて、MD シミュレーションと NMR 実験の両面か
ら結合様式を検討する。通常の MD シミュレーションにてサンプリングが十分でない場合は、拡
張アンサンブル法などの高効率なサンプリング法を検討する。結合に重要なアミノ酸が特定で

 
図 1. 回転生体機動分子の 

分子動力学研究 

 
図 2.シミュレーション・ 

NMR 実験連携 



きた場合、ペプチドの変異体を作成し、その効果を検討する。さらに、その計算・実験結果に基
づき、結合能を向上させたペプチドを設計し、実験での検証を行う。 
 人工発動分子については、A01-1 班（金原・東工大）と連携し、A01-1 班で開発された人工発
動分子について、膜水を露わに含んだ分子シミュレーションの系を構築し、その機能を検討する。
リガンド作動型イオンチャネルや、イオンを膜内外に輸送するイオノフォア、カリウム選択的イ
オンチャネルといった人工発動分子に対し分子シミュレーションを実施し、その機能発現メカ
ニズムを解析する。もし、通常の力場が不十分であれば、量子化学法も導入して精度向上をはか
る。 
 キネシン-微小管については、B01-1 班（角五・北大）と連携し、B01-1 班で研究を進めている
キネシン-微小管の系に対し、水を露わに含んだ分子シミュレーションを実施し、その結果と実
験結果との比較検討を行う。 
 C01-1 班（村田・千葉大）／A01 公募班（須藤・岡山大）と連携する光駆動生体発動分子ロド
プシンについては、好熱真正細菌由来 RxR を研究対象とし、大腸菌発現系を用いた最小培地での
発現条件の至適化を行うとともに、NMR 解析に向けた可溶化・精製条件を検討する。調製した試
料は、Bruker AvanceIII 500および 800MHz NMR装置で測定・解析する。NMR シグナル帰属は、
三重安定同位体（2H,13C,15N）標識した試料、アミノ酸選択的（13C,15N）標識試料、および各種変
異体を活用して行う。光照射 NMR では、波長 525nmレーザー光源からの光を、光ファイバーを介
し NMR 試料管に導入し測定を実施する。 
 
４．研究成果 
 
(1) ニューロトロフィン受容体 TrkA に結合する機能阻害ペプチドの合理的分子設計 
 TrkAドメイン 5（TrkAd5）は神経成長因子
NGFと結合し、下流のシグナル伝達を担う生
体発動分子である。TrkAd5 の動的機能を制
御する新規分子を理論的に設計するため、
NMR 実験と分子動力学シミュレーション
（MD）を相補的に活用し、TrkAd5結合ペプチ
ド（TP1）の分子認識機構を明らかにした。
ファージディスプレイ法により得られた
TP1 の TrkAd5 結合様式を実験的に解明する
ために、安定性を改良した TrkAd5発現系を
構築し、その大量発現・精製法を確立した。
13C/15N標識 TrkAd5を調製し、NMR シグナル
帰属を完了した後、TP1の滴定による化学シ
フト摂動実験を実施することにより、TrkAd5
の TP1結合サイトを同定した(図 3)。TrkA の
天然リガンドである NGF は複数の領域で
TrkAd5と結合するが、TP1結合サイトは、NGF
の N 末領域の結合サイトとオーバーラップ
しており、特異的機能阻害ペプチドをデザイ
ンするうえで標的になり得るサイトである
ことが判明した。NMR 実験により得られた TP1の結合サイトに
ついて、TP1結合ポーズの全原子構造モデルを明らかにするた
め、拡張アンサンブル法を用いた大規模 MD により TrkAd5-TP1
結合状態の溶液構造サンプリングを実施した。その結果、TP1
の結合ポーズには２つのポーズがあることがわかった。一方
は、NGF の C 末端の結合様式同様の TrkAd5 のβシートに垂直
なポーズであり、もう一方は、βシートに平行なポーズであっ
た。得られた２つの結合ポーズにおいて、TP1と TrkAd5の相互
作用様式を解析したところ、NMR 化学シフトの実験結果とよく
一致していた(図 4)。また、どちらのポーズにおいても、TP1中
央の 3残基(HPY)は TrkAd5中央の窪みにはまって結合を固定化
する分子認識に重要な部位であることがわかり、2つのポーズ
は TP1の両末端が揺らいで実現されることもわかった。さらに、重要部位（HPY）について、MD
計算と NMR 実験と双方でアミノ酸置換による影響を解析した。Hと Y、または Pを Aに置換した
TP1を合成し、NMR滴定実験を実施したところ、両置換ペプチドとも TrkAd5結合能が著しく減弱
した。特に後者の Pは TrkAd5と直接相互作用しない残基であるにも関わらず予想外の結果を与
えた。本置換ペプチドについて、MD 計算を実施した結果、両者とも、TrkAd5との相互作用が弱
くなっていることが確認でき、特に TP1の P 部位については、主鎖構造を制約し結合状態を安定
化していることが明らかになった。さらに、TrkAd5を制御する結合ペプチド（TP1）のアミノ酸
置換体のデザインを行った。MD 計算により推定された結合構造と NMR 実験の情報に基づき、相
互作用が向上すると期待されるペプチドのアミノ酸置換体を 10 個程度予測し、NMR 実験を行っ

図 3. NMR による TrkAd5 の TP1相互作用部位
の同定。(A)15N標識 TrkAd5に TP1を 0～7当量
加えた状態の HSQC スペクトル（重ね合わせ
図）。 (B)TP1 結合に伴う化学シフト変化値の
プロット。(C)TP1 結合により顕著な化学シフ
ト変化を示した残基のTrkAd5構造(PDB: 1www)
上へのマッピング図。赤、橙、黄の順で化学シ
フト摂動の大きさを示す。 

 
図 4.大規模 MD から得た２つ

の結合ポーズ 

 



た。その結果、若干 TP1より親和性が向上する置換体が見つかった。その置換体について MD 計
算を実施し、その親和性向上のメカニズムを考察した。また、主要な結合要素を抽出し構造を固
定化する改変体をデザインしたところ、TP1を超える結合能を示したことから、エントロピーの
制御が親和性増大に有効であることが示された。 
 
(2) 人工発動分子の動的機能発現メカニズムの解析（A01-1 班（金原・東工大）と連携） 
 リガンド依存的にカチオンを膜内外へ輸送する
人工イオンチャネル分子について、分子モデリン
グと MD シミュレーションにより、人工発動分子の
動的機能発現モデルを構築した。その結果、人工イ
オンチャネル分子の膜水系構造モデリングによ
り、アゴニストが結合して孔が開いた構造モデル
（図 5a）、及び、アンタゴニストが結合して孔が閉
じた 3分子複合体モデル（図 5b）を作成でき、本
成果は、論文(Nature Comm. 2020)に発表した。ま
た、アニオンを膜内外へ輸送する人工イオノフォ
アについて、膜中における構造を探索した。人工イオノフォアの構造モデリングを行い、イオノ
フォアを脂質二重膜中央や界面に配置した初期構造から MD を実施した。その結果、膜中では、
分子の半分が膜外に露出した構造が安定であることがわかった。人工分子とアニオンは、膜中で
は安定に相互作用できるため膜中央から表面までの輸送ができるが、膜表面になると水分子や
膜分子ヘッドグループ部位が影響し、相互作用が不安定になることもわかった。また、イオノフ
ォア２量体では、アニオンを挟み込むことができ、単量体よりも、膜中でアニオンと安定に相互
作用できる構造をとることもわかった（図 5c）。本成果は、論文(Chem Asian J.2021)に発表し
た。さらに、カリウム選択的にイオンを輸送できる人工イオンチャネルの膜水系モデリングを実
施した。この人工イオンチャネルは、フッ素を持つことが特徴であり、その特徴を計算するため
に、QM/MM 計算を実施した(図 5d)。その結果、フッ素とイオンの相互作用と、水とイオンの相互
作用のバランスが、イオン選択性を決めていることを明らかにした。本成果は、論文
（J.Am.Chem.Soc.2022）に発表した。 
 
(3) キネシン-微小管の相互作用に与える微小管歪み効果の解析（B01-1 班（角五・北大）と連携） 
 B01-1 班では、実験的に、微小管を力学的に歪ませる
ことで、その上のキネシンモーターの歩行速度を変化さ
せることが可能であることを明らかにした。そこで、微
小管の歪みがキネシンモーターの歩行速度に影響を与
える分子メカニズムを明らかにするために、αチュブリ
ン・βチュブリン・キネシンのモーター領域の３量体か
ら成るモデル系(図 6)を構築して、MD シミュレーション
を実施した。その結果、キネシンとチューブリン間の相
互作用エネルギーの大きさは、αチュブリン-βチュブ
リンの重心間距離がある距離付近で最小となることが
分かった。このことから、微小管を圧縮しても伸長して
も相互作用が強まり、キネシンの歩行速度に影響すると
考えられた。この結果は、論文（Sci. Adv. 2022）に発
表した。 
 
 
 
 

  

 
図 6.キネシン-チュブリン二量体の

複合体。グレー・青・赤のリボンは、

それぞれキネシン・αチュブリン・β

チュブリンを示す。 

 
図 5.MD シミュレーションから得た人工発

動分子の構造モデル 



 
(4) 光駆動膜タンパク質の機能構造・物性解析(C01-1 班（村田・千葉大）、A01 公募班(須藤・岡
山大)と連携） 

 C01 班（村田・千葉大）、A01 班（須藤・岡山大）
との共同研究により、光駆動膜タンパク質の動的機
能発現メカニズム、分子構築原理を明らかにする目
的で、NMR 法を中心として活用した構造・物性解析
を進めた。共同研究者が発見した好熱細菌由来のロ
ドプシン RxR を研究対象とすることで、従来得るこ
とが困難であった多様な機能改変変異体の取得、お
よび高分解能な動的構造解析が行える NMR スペク
トルを取得することが可能となった。本ロドプシン
の活性部位近傍では、常温の溶液 NMR では観測困難
な-OHに由来する水素原子が観測され、安定な水素
結合ネットワークが存在していることを明らかに
した。変異実験により、このネットワーク構造はプ
ロトンポンプ活性の維持に寄与することが判明し
た。さらに理化学研究所との共同研究により、光照
射 NMR を活用して、光活性化状態のロドプシンの
NMR 解析が可能となった。光活性化状態では、特徴
的な中間体構造を検出することができ（図 7）、その
時間分解 NMR 解析から、光反応サイクル中の O中間
体に由来するシグナルであることが明らかとなっ
た。本成果は論文投稿中である。 
 

図 7. 光照射 NMR による光反応中間
体の検出。（左上）光照射 NMR装置の
模式図。（右下）光非照射状態（灰色）
と光照射状態（黒色）の 1D 1H-NMR ス
ペクトルの重ね合わせ図（低磁場領
域）。光照射により新たに検出された
中間体由来ピークは * で示す。 
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Structural dynamics of proteins studied using molecular dynamics simulations.

Applications of REST simulation to understanding regulation mechanism of protein activation and peptide ligands.

A study of activation mechanism of epidermal growth factor receptor kinase using large-scale molecular dynamics simulations

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

情報計算科学生物学会2022年大会（招待講演）

情報計算科学生物学会2022年大会（招待講演）

第50回構造活性相関シンポジウム

 ２．発表標題

 ２．発表標題

情報計算科学生物学会2022年大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ２．発表標題

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

M. Nakagawa, T.Ekimoto, T. Yamane, K. Sato, K. Kinbara, M. Ikeguchi

QM/MM simulations of artificial ion channel in membrane-water system

分子動力学シミュレーションの創薬応用とFMO法への期待

構造生物学データを活用しAIと連携した分子動力学シミュレーション研究

アミノ酸トランスポーターLAT1の基質輸送シミュレーション

池口満徳

池口満徳

吉田夏海、浴本亨、山根努、池口満徳



2022年

2022年

2022年

2022年

第50回構造活性相関シンポジウム

The 7th International Symposium on Drug Discovery and Design by NMR（招待講演）（国際学会）

第61回NMR討論会

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ２．発表標題

 ２．発表標題

中川真由子、浴本亨、山根努、佐藤浩平、金原数、池口満徳

Hideo Takahashi

鈴木里佳、廣西麗加、小島慧一、須藤雄気、長島敏雄、山崎俊夫、高橋栄夫

穂谷野知佳、鈴木里佳、廣畑雅史、村田武士、小島慧一、須藤雄気、高橋栄夫

第45回日本分子生物学会年会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 １．発表者名

光照射溶液NMR技術を用いたプロトンポンプ型ロドプシンRxRの暗状態および光反応サイクル中間体における構造特性解析

溶液NMR法を用いたプロトンポンプ型ロドプシンTRとカロテノイドの相互作用解析

膜水系における人工イオンチャネルのQM/MMシミュレーション

Solution NMR analysis of a light-driven membrane protein

 １．発表者名



2022年

2022年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第45回日本分子生物学会年会

第21回日本蛋白質科学会年会

第22回日本蛋白質科学会年会

菊間千滉、鈴木里佳、藤田陽、廣畑雅史、小島慧一、須藤雄気、高橋栄夫

廣西麗加、鈴木里佳、小島慧一、須藤雄気、長島敏雄、山崎俊夫、高橋栄夫

 ３．学会等名
第45回日本分子生物学会年会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

異なる膜環境におけるプロトンポンプ型ロドプシンRxRの熱安定性、構造および光反応サイクルの比較解析

光照射溶液NMR法によるプロトンポンプ型ロドプシン RxRの光反応サイクル後期中間体の局所構造解析

ヒト L型アミノ酸トランスポーター1と阻害剤JPH203の結合構造予測

人工イオンチャネルの全原子分子動力学シミュレーション

 １．発表者名

 １．発表者名

吉田夏海、浴本亨、山根努、鈴木登紀子、遠藤仁、池口満徳

中川真由子、浴本亨、山根努、村岡貴博(東京農工大)、佐藤浩平、金原数、池口満徳



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

情報計算科学生物学会2021年大会

中居雪菜、浴本亨、山根努、小川直樹、寺山慧、池口満徳

吉田夏海、浴本亨、山根努、池口満徳

中川真由子、山根努、浴本亨、佐藤浩平、金原数、池口満徳

高橋真帆、浴本亨、鈴木里香、山根努、高橋栄夫、池口満徳

 ３．学会等名

情報計算科学生物学会2021年大会

情報計算科学生物学会2021年大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Activation Pathway of IL-2-inducible T-cell kinase Explored by Tree-Search Molecular Dynamics

Transport simulation of human LAT1-CD98hc complex

Interaction analysis of cyclic artificial ion channel AmFF

Elucidation of interaction between neurotrophin receptor TrkAd5 and its binding peptide

情報計算科学生物学会2021年大会



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

情報計算科学生物学会2021年大会

第49回構造活性相関シンポジウム

第49回構造活性相関シンポジウム

中居雪菜、浴本亨、山根努、小川直樹、寺山慧、池口満徳

吉田夏海、浴本亨、山根努、池口満徳

伊藤朱里、山根努、浴本亨、池口満徳

柴橋佑希、浴本亨、郡聡実、山根努、有田恭平、池口満徳

 ３．学会等名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

TS-MDによるInterleukin-2-inducible T-cell kinase活性化機構の解明

全原子分子動力学シミュレーションを使ったヒトL型アミノ酸トランスポーター LAT1のコンフォメーション変化の解析

Comparison of molecular dynamics of cyclosporin A and cycrosporin E

Inhibitor discovery targeting UHRF1 by MD simulations and biochemical analyses

 １．発表者名

 １．発表者名

情報計算科学生物学会2021年大会



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第49回構造活性相関シンポジウム

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第49回構造活性相関シンポジウム

中川真由子・山根努・浴本亨・佐藤浩平、金原数・池口満徳

高橋真帆、浴本亨、山根努、鈴木里佳、高橋栄夫、池口満徳

伊藤朱里、浴本亨、山根努、池口満徳

柴橋佑希、浴本亨、郡聡実、山根努、有田恭平、池口満徳

第49回構造活性相関シンポジウム

第49回構造活性相関シンポジウム

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

環状人工イオンチャネルの相互作用解析

ニューロトロフィン受容体TrkAd5結合ペプチドのデザイン

中分子シクロスポリンAとシクロスポリンEの分子ダイナミクスの比較

維持メチル化因子UHRF1の阻害剤探索:MDを組み合わせたインシリコスクリーニング

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2021年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第49回構造活性相関シンポジウム

第59回日本生物物理学会年会

22nd ICMRBS & 9th APNMR（国際学会）

武富啓、大田雅照、浴本亨、池口満徳

吉田夏海、浴本亨、山根努、池口満徳

Rika Suzuki, Masafumi Hirohata, Chika Hoyano, Keiichi Kojima, Yuki Sudo, and Hideo Takahashi

鈴木里佳、廣畑雅史、穂谷野知佳、藤田陽、高橋栄夫

第1回発動分子科学研究会

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

硬質コルチコイド受容体の活性型変異S810Lに対する水分子の効果

Transport mechanism of human LAT1-CD98hc complex studied by all-atom MD

Solution NMR analysis of Rubrobacter xylanophilus rhodopsin in different membrane-mimetic environments

生体発動分子の機能構造解析に向けた検討

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第44回日本分子生物学会年会

第44回日本分子生物学会年会

第44回日本分子生物学会年会

 ３．学会等名

穂谷野知佳、鈴木里佳、廣畑雅史、村田武士、小島慧一、須藤雄気、高橋栄夫

坂倉正義、三尾和弘、田辺幹雄、高橋栄夫

鈴木里佳、廣畑雅史、穂谷野知佳、藤田陽、高橋栄夫

廣畑雅史、鈴木里佳、穂谷野知佳、藤田陽、吉田真帆子、村田武士、小島慧一、須藤雄気、高橋栄夫

第2回発動分子科学研究会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

プロトンポンプ型ロドプシンTRのNMR解析に向けた試料調製法の確立

シャルコー・マリー・トゥース病関連変異がミエリンタンパク質ゼロの構造および機能に及ぼす影響の解明

溶液NMR法を用いた光駆動プロトンポンプRxRの機能構造解析

異なる膜様環境下におけるプロトンポンプ型ロドプシンRxRの機能および構造変化の解析

 １．発表者名

 １．発表者名



2022年

2020年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第20回日本蛋白質科学会年会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本薬学会第142年会

坂倉正義、三尾和弘、田辺幹雄、高橋栄夫

浴本亨、工藤崇文、山根努、池口満徳

伊藤朱里、山根努、浴本亨、池口満徳

高橋真帆、浴本亨、山根努、鈴木里香、高橋栄夫、池口満徳

第20回日本蛋白質科学会年会

第20回日本蛋白質科学会年会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

シャルコー・マリー・トゥース病関連変異型ミエリンタンパク質ゼロの機能構造解析

Regulation mechanism of agonist/antagonist activities of vitamin D receptor elucidated by generalized ensemble method

Comparison of molecular dynamics of cyclosporin A and cycrosporin E

Elucidation of interaction between neurotrophin receptor TrkAd5 and its binding peptide

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2020年

2020年

2020年

2020年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第20回日本蛋白質科学会年会

第48回構造活性相関シンポジウム

第48回構造活性相関シンポジウム

大崎和、山根努、浴本亨、池口満徳

伊藤朱里、浴本亨、山根努、池口満徳

高橋真帆、浴本亨、山根努、鈴木里佳、高橋栄夫、池口満徳

大崎和、浴本亨、山根努、池口満徳

第48回構造活性相関シンポジウム

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

3D-RISM-AI: Prediction of protein-ligand binding free energy based on machine learning using 3D-RISM

中分子シクロスポリンAとシクロスポリンEの分子ダイナミクスの比較

ニューロトロフィン受容体TrkAd5と結合ペプチド間の相互作用様式の解明

機械学習を用いた3D-RISMベースの結合自由エネルギー予測

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2020年

2021年

2021年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第 10 回日本生物物理学会関東支部会

第 10 回日本生物物理学会関東支部会

第43回日本分子生物学会年会

 ３．学会等名

吉田夏海、浴本亨、山根努、鈴木登紀子、遠藤仁、池口満徳

廣畑雅史、鈴木里佳、小島慧一、吉田真帆子、村田武士、須藤雄気、高橋栄夫

山根努、浴本亨、池口満徳

中川真由子、浴本亨、山根努、村岡貴博、佐藤浩平、金原数、池口満徳

第48回構造活性相関シンポジウム

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

ヒト L型アミノ酸トランスポーター1と阻害剤JPH203の結合構造予測

溶液NMRを用いた微生物型プロトンポンプロドプシンRxRの機能・構造解析

シクロスポリンAのCHARMM力場の開発

人工イオンチャネルの全原子分子動力学シミュレーション

 １．発表者名

 １．発表者名



2021年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第57回日本生物物理学会年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本薬学会第140年会

鈴木里佳、登坂綺水、浴本亨、高橋真帆、山根努、坂倉正義、水越弓子、竹内恒、嶋田一夫、池口満徳、高橋栄夫

湯浅千紗、浴本亨、山根努、池口満徳

山根努、高橋遼、浴本亨、池口満徳

浴本亨、工藤崇文、山根努、池口満徳

第18回日本蛋白質科学会年会

第18回日本蛋白質科学会年会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

神経栄養因子NGF高親和性受容体TrkAドメイン5と新規結合ペプチドの相互作用解析

Phosphodiesterase阻害薬のファミリー蛋白質選択性に関するin silico解析

シクロスポリンAのCHARMM力場開発と膜-水系の分子シミュレーションへの応用

Ligand-bound forms of drug discovery target protein in solution studied by molecular dynamics simulations

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第57回日本生物物理学会年

第57回日本生物物理学会年

第57回日本生物物理学会年

工藤崇文、浴本亨、山根努、池口満徳

長村隆大、浴本亨、山根努、村岡高宏、金原数、池口満徳

山根努、浴本亨、池口満徳

浴本亨、湯浅千紗、山根努、池口満徳

情報計算科学生物学会2019年大会

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Regulation mechanism of agonistic/antagonistic activities of vitamin D receptor studied by generalized ensemble method

All-atom molecular dynamics simulations of artificial ion channels

Development of the CHARMM force field for Cyclosporine A and application to molecular dynamics simulations using a membrane-
water system

Selectivity of phosphodiesterase-10A inhibitor for phosphodiesterase family elucidated by free energy perturbation approach

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

情報計算科学生物学会2019年大会

情報計算科学生物学会2019年大会

情報計算科学生物学会2019年大会

 ３．学会等名

長村隆大、浴本亨、山根努、村岡高宏、金原数、池口満徳

大崎和、山根努、浴本亨、池口満徳

山根努、高橋遼、伊藤朱里、浴本亨、池口満徳

工藤崇文、浴本亨、山根努、池口満徳

情報計算科学生物学会2019年大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Artificial ion channels studied by All-atom molecular dynamics simulations

3D-RISM-AI: A machine learning approach to predict protein-ligand binding affinity using 3D-RISM

Development of the CHARMM force field for Cyclosporine A and application to molecular dynamics simulations using a membrane-
water system

Regulation mechanism of agonistic/antagonistic activities of vitamin D receptor analyzed by generalized ensemble method

 １．発表者名

 １．発表者名



2019年

2019年

2019年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
Biophysical society 64th Annual Meeting（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第33回分子シミュレーション討論会

佐藤美和、佐藤昂人、鈴木南美、浴本亨、山根努、池口満徳

浴本亨、湯浅千紗、山根努、池口満徳

工藤崇文、浴本亨、山根努、池口満徳
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