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【令和６(2024)年度 事後評価結果】 

評価 評価基準 

 A＋ 期待以上の成果があった 

〇 A 期待どおりの成果があった 

 A－ 一部十分ではなかったが、概ね期待どおりの成果があった 

 B 十分ではなかったが一応の成果があった 

 C 期待された成果が上がらなかった 

（研究の概要） 

本研究は、細胞内の化学反応から細胞内分子混雑状態での蛋白質複合体の挙動まで、広い時空間をシ

ームレスに接続するマルチスケール分子動力学シミュレーションシステムを構築し、細胞内環境が酵

素反応に与える影響や蛋白質の構造柔軟性と液液相分離の関係など、細胞内における蛋白質分子動態

の解明を目指すものである。 

（意見等） 

 研究代表者らが独自に開発している分子動力学計算ソフトウェア GENESIS に、全原子分子動力学

(AAMD)に加え、粗視化 MD (CGMD)と量子力学／分子力学混合計算（QM/MM）を組み合わせたマルチスケ

ール MD計算法を開発して導入し、その高速化を図った。これを様々な酵素系や液液相分離系に適用し、

成果を得た。特に本研究では、「細胞内分子混雑環境における酵素反応」と「タンパク質の構造柔軟性

と液液相分離の関係」に焦点を当て、理論と実験の両方からのアプローチにより、いくつかの重要な成

果を得た。開発された計算ソフトウェアを一般に公開し、この分野の発展に貢献したことは評価に値す

る。 


