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１．研究計画の概要 
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
効性の真の理解、すなわち、化学－力学エネ
ルギー変換の分子論は未確立である。本領域
は、物質科学と生命科学の両方にまたがる根
本課題に取り組む。生命系存続の環境母体で
ある「水」を主役とし、構造論・機能論に立
脚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。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
を緊密に組織化して推進している。 
基本的な研究戦略：第１に実験と理論で ATP
等低分子の化学反応前後の物質の水和自由
エネルギーを正確に求める。その計算に必要
な新たな手法の開発も含む。第２にヌクレオ
チドと種々のタンパク質の結合の自由エネ
ルギーの内部構成を実験と理論両面から調
べる。第３にヌクレオチド加水分解酵素の機
能について、水和を含めたエネルギー論の観
点で実施する研究を行う。 
２．研究の進捗状況 
総括班では、研究領域の研究全体の推進、企
画調整、自己評価、研究支援活動等を行う。 
前期に引き続き「ＡＴＰのエネルギーとは何
か？」この解明のために現時点で組織できる
ベストの研究者で計画研究を組織した。計画
研究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測定等に取り組む
公募研究を募り、有効な情報交流の場の提供
を通じて、問題解決に効率的に取り組めるよ
う運営に努めている。また随時開催する研究

会と、計画を機動的に調整しつつ、公開シン
ポ ジ ウ ム 、 国 際 シ ン ポ ジ ウ ム 、 Web 
(http://www.material.tohoku.ac.jp/ 
atpwater/index.htm)を通じて成果を公開発
信し、目標実現に向けて推進している。領域
研究の目標に向けた推進、とくにメンバー間
の共同研究を推進し、個々の力以上の相乗効
果の実現を図った。また、外部委員を含めた
自己評価により、領域研究の多面的活動につ
いて評価を行い、プログラム後期の企画運営
に活かしていく。 
３．現在までの達成度 
①当初の計画以上に進展している。 
（理由） 
計画研究の理論グループでは、エネルギー表
示法による自由エネルギー解析によって、水
和効果・溶媒効果の原子レベル解析を高速に
行うことができるようになった。実験グルー
プは、共溶媒効果や高塩濃度極端条件を統合
的に調べることを可能としており、理論定量
的解析との連携を更に強力に推進している。
理論グループでの水和エントロピー解析の
進展により、ATP 駆動タンパク質の周りの有
効ポテンシャル場が計算可能になり、一見連
携が難しい A03 班の理論基盤も保証されつ
つある。この成果は J.Chem.Phys.の注目論
文として選定され、JACS では F1 モーター
の駆動を説明した。ハイパーモバイル水を中
心とするミクロ水和解析では、観測量を局所
応答量の時空間積分で表現する水和殻表式
を開発したことで、構造⇔ダイナミクス⇔エ
ネルギー論の相互関係を、理論・実験の相補
的運用で解明の道筋が見えてきた。 
４．今後の研究の推進方策 
書類審査だけで採択される公募研究の場合、
前期の活動状況を基に、領域の目標に向けて
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重要な成果を上げつつあるメンバーには予
算面でも手厚い形で引き続き採択されるこ
とを期待している。 
本領域研究は virtual laboratory を標榜し、
多くの共同研究が展開されている。この中で、
有力な Post Doc 研究者も育ってきた。旧来
の「分野」の枠を取り払った領域構成になっ
ているため、若手研究者にとっては刺激の多
い virtual laboratory である。若手の自発的
交流をサポートするための支援を更に強力
にしたい。 
前期と同様に、総括班が中心となり、共同研
究推進、領域内自己評価と研究支援の中心的
役割を担う。前期でもすでに実質的な共同研
究から数々の成果がでているが、後期でもこ
の基本路線を維持発展させて進めていく。自
己評価は外部有識者も含めて行い、計画の見
直しを行う。後半の計画研究の組替えや公募
研究採択に反映させる。 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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