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コンピユータ・シミュレーシヨンは
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編集部 今 回の座談会のおもな目的は,主 体系のコンピュータ シ ミュレーシヨンに関心を

寄せる若い人をエンカレッジすることですが,同 時にこの分野が現在 どこまでjl tんでいて,

今後どういう方向に進むのか,そ のあたりを概観 していただければと思っております で は!

よろしくお願い致 します

驚いたカープラスの論文

阿崎 コ ンピュータ シ ミュレーシヨンはすでにいろいろな分野でti躍しているわけですが(表

1),今 回は生体系になって議p Frしたいと思います ま ず 生 体系を対象にしたコンピュータ

シミュレーシヨンはこれまでにどんな発展をしてきたのな その辺からご説明いただけませんか,

同本先生

岡本 ま ず生体系を対象にした最初の研究の つ は,マ ッキャモシ,ゲ リンおよびカープラスに

よるlllD(mdecuねr dyn nl込.分 子動力学)シミュレーションで,197年 のF?Vケl確Jに報つた論文

ですね そ れは,ウ シすい臓 トリプシンインヒビター(B町1)という58イ回のアミノ離をもつタンパ

ク質のダイナミクスを道先した非常に短いシミュレーションですが,こ れが画期的な仕事でした

イa

米国 そ れは,い きなり弱残基だつたのですか そ の前段時の数ペプチドというのは…?

同崎 そ れはあまり見てないですね 突 外でてきた感じヽします

衰 1 コ ンピュータ シ ミュレーションの適用可能な系および現蔑
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コンピュータ シ ミュレーションはどこまで生体系に迫れるか J
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● 19 7 7年に発表されたカーブラスらの読文●
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米国 き つとその当時!BP rIは構造がためられていたもっとも小さいポリペブチドだったのか

もしれませんね そ ういう叫由でBPTIが選ばれたのかもしれません

岡崎 そ のころ生体系を扱うことは非常に特殊だつたわけですね 25年 前 償 が属していた研究

グループでは, レナード ジ ョーシズ流体を108個でやつていた時1 でヽすから

阿本 1950年代末, タンパク質や核酸のX縦 回折実験による立体構造が初めてでて, タンパク質

の梅造が徐々にわかってきた時rtです そ ぅぃぅ時ft者景があつて そ れを今度はシミュレーシ

ョンで17明しようという興味はあったと思いますね (私 がま要だと考える)生体系のコンピュー

タ シ ミュレーション手法の発民の歴史を簡単に表2に まとめてみました

なぜ生体系は扱いにくいのか

岡本 そ れと 1960年代の終わりころから■体高分子に関しての力場,す なわちエネルギーF/9数

がいろいろ開発され!複 tLな生体系でもシミュレーションができる機逗が高まっていたことは事

実でしょう14

岡崎 同 時に シ ミュレーション技fllとしても, タンパク質を取り敦えるようないろんな方法諭

がでてきた,そ れも大きな理由でしょうね

編集部 い まエネルギー関抜や手法の話がでましたが, タンパク質など生体ネを扱いにくい理由

は輪的にいうとどういうことでしょうか

田本 一 つは,や はり粒子数が多いので非常に複雑だということです 生 体系では,原 子や分子
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表 2 生 体系のコンピュータ シ ミュレーション手法の発展の歴史

発 表 年 内 容 発 表 者

1966 タ ンタヽク質ネのエネルギー関数の開発のさきがけ  監 。tt&Sche山歓

1967   同  上                    hant,Mttel t rb呼

1968     可   L                           I」 伽ヽ tW“  hel

1975 江 机化タンパク質模型              Ta ctJllli&衝

同 上

1977 (気 相中の)小タンパク質の初めてのllb

19樹 基 準振動l■l■の初めてのキ入

1司  L

同  L

1987 沿 味拷期表面イ1によるi合は幼呆の見積

19器 作 冷法の初めての■人

1旬  Jl

1989    同  上

1 9 9 1  生成分呼析世の開発

19ツ       同  上

同 上

遣距出E力のカットオフなしMD

多ヒストグラム再三法(WIIASt)の準大

水中の小タンパク質のアンフォールディングNIE

1993 拡 張アンサンブル法(マルチカノ■カルMCと )

の初めての導入

1995 脂 質二五層膜のIVIEl

小タンパク質のフォールディングに岡する

自Fhエネルギー地形の計算

1996 拡 張アンサンブル■lll法(マルチカノニカルIIE法 )

の開発

1997      1可   i

1998 RISM理 請 と徐,法 の合作

1999 新 しい拡張アンサンブルME法

(レプリカ衣挺 llE法)の開発

2000 田 SM T4論とl_張アンサンアル法の合体

Levit& l alsh● 1

MdammtIす 6ohD&(a中 lus

65,No即 ti&NishikN、

8 8的 。ks&Karplus

lc,1“ Sand可 &Stern

O。10。 コ臨に Nellltthy&Schoコ ga

Nllgに GЮ nenbttD Bru即 &Ct。 氏

W H 的n , 的i ) M o s k e  v i レ& 堂 h m t t t

Kawat Kikuchi&0陥 moto

(1ね。 Himta&G5

Alンgyan&Atts

Carcla

監ito

【umai ttzida, S、 ■ndsen)X● lIInan t

磯 nberg

D t t r t t & L N i t t

Hansmani&04■ loto

Slinoda Fuknda O(a″ 4ti&Okada

Bocz賄 こ C81● ds

Hansmann O(a"o的 &Etsenm● nger

Na路 Ⅲコa NakamHm&【 idertn

Kinoshit4 0ka llutJ&Hl“ la

的算ta t Ok■ ■。to

M tsLねte Kinoshila)O amotr&Hira伍

レベルでのミクロな1育報を行ようと思うととてつもなく目算lrF問力`かかり,現 実的には H日の細

地全体の系を扱うようなことは到底不可能だということです

枚llな■体系の出返をシミュレートしようとする場合, もっとも重要なことは系のエネルギー

関数(ハミルトニアン)にイ可を採用するか。それと計算手法として何を適用するかですね つ まり

選択したハミルトニアンが工しくなければ現実を反映した情報は得られないということです

岡崎 当 時はまだポテンシャルというと,個 別的に行政ポテンシャルをつくっていた時代です

アミツ離全部についてやってしまおうというような機どは日本にはちよっとなかった ず いぶん

気合いのいる話だったんだろうと思います 最 初は真空中でやっていたのがすだんだんと水が入

ってくるようになりましたね

岡本 カ ーブラスらのrlm文も初めはす〔空です
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編集部 当 Hヤ 水 を考店に入れることができなかったのはなせですか

岡崎 そ れはコンピュータの性能の問題だろうと思います 水 が入ってくると扱う粒子次"iとつ

てきますのです[側 的に言算lrF画カウ かヽるようになる ざ っと100倍ぐらいは違つてくる だ か

ら■初は水が入っていなかったんでしょうね そ の後! コンピュータの性能があがって 初 めて

水を扱えるようになってきました

どこまでタンパク質の構造を予測できるか

岡崎 A空 中でいろいろ議論されたあとで,水 中でのタンパク質の前道とかダイナミクスが議論

されるようになってきました こ のナiにP3して,同 本先生はすいぶんとチャレンジングな仕事を

されていますね ま す,初 めに生体系の中でもなぜタンパク質なのか,そ の辺からご説明いただ

けませんか

同本 生 命現象の多くはタンパク質が担つていることは,ヤ さんご存知だとはいます タ ンパク

質は向朱環境 卜で一定の立ll析造を保持し,そ の形にI"した■化学的機|とを発現する つ まり

タンパク質の推花を叫Fl lするには, ますその主体納造を力る必要があるということですね

「5崎 な るほど そ の立体構造の予‖」ですが 性 史的にはます誰がこのようなことを71nめたので

すか

岡本 1960年代初頭に,ア ンフインゼンというヽ 「キ者が , わヽゆる試験管内の実験でタンパク質

と水の系に変ltiJを加えることによリタンパク質をランダムコイルにし,そ の後 変 性剤を承り

l.Fくと, また元の立体冊道に折りEま れることを示しま

した 実 際にタンパタ質が合成される綱砲内にはいろい

ろなものがあって引!常に複雑ですが こ の実験はタンパ

ク質分子 11国とその周りの溶媒の寄与だけを考慮すれば

よいことを意味している こ れならヨンピュータ ラ ミ

ュレーションでもやれるとはった人はたくさんいたと思

います そ の中で ヨ ーⅢル大学のシェラーガらが先,E

者といえるでしょう

岡崎 わ れわれが,長 い時間かけて先拒たちが楽さあ1デ

てきたキカ学 あ るいは流計力草をそのまま適はすれば

/t命現実も解明できるんだという勇気を与えたのが,こ

のアンフィンゼンの実取ということになりますか

岡本 え え,そ うですね と ころが,ア ンフィンゼンの

実駿から40年近く経つ現在でもト ラ ンダムコイル状態か

らタンバク質の折りiみ (フ引―ルディング)を完全にシ

ミュレートで営た例は成合ながらありません

岡崎 前 単にいうと、それはどうして?

岡本 じ つはタンパク質は自然の環境下で ラ ンダムヨ

● アンフ ィンゼン ●

(C B Anttsen 1916“Fヽ1995年)

アメリカの1と化十者 192年 「リポメク

レアーぞ分可のアミノ破配ダ」の決定Jに

よリノーベル化学生'■

O The tヽbd lttundaⅢ"
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岡本 祐 幸 (ぉかもと ゆ うこう)

(門崎国主共同研究穫椿分子科学研究所

助教授 総 合研究大学院大学数物科学研

究科助教授)

1956年ニモ卓生まれ 19る年M回 法人グ

ルーよ命の留学奨■全を得て ブ ラウン

大学に入学 1979年ブラ,シ大学理,古F

物型■利■業 19M年 コーネル人■人ナ

院型学研究干|や上課柱修了 卑 ■博十

(Ph,)1984年 ヴ,一 ジ■アエ神大学型

,部 け■研究貝 1986年■良女予大学型

■部物理学科助手 1993年卜」助教授を経
て1995年より現別

おもな研究テーマは「タン本ク質折 り堂

みのヨンピュータ シ ミュレーショシJ

イルから特具な立体構造に折り見まれるまでに ミ リ秒から分のオーダーの時間を要するわけで

す と ころが も つとも標準的に利用さツ■ているエネルギー関数を用いると,ス ーパーコンピュ

ータをlHっても数十ナ′秒の訂算しかできません こ れでは立体構造を再現することは不可能で

しかもこのエネルギー関数の精度がよいかどうかも訂価されていない状況です 従 来の■よに頂

っている限り い つまで経ってもタンパク質の折り]み をシミュレートできない

同崎 こ こでは託町を省峰しますが,こ れを拘同する一つの方法が,本 文にある向本先生のマル

チカノニカル法やレプリカ交換法といった■よ(2=参 PR)ということになるわけですね こ うい

う方向に研究が進めば,近 い将来, タンパク質の折り]み がヨンピュータ シ ミュレーションで

自在にできる日も近いと思います

岡本 lr開 の中に 少 し光明が■え始めてきた程度の段階ですが

決定的になったコンピュータ ・シミュレーションのカ

阿崎 最 近ではポストゲノムというようなキーワー ドに象徴されるように,斗 十にたくさんのタ

ンバク質をゲノム1盲千Rだけから構造を子刑Ⅲしようという動きがありますね も ちるん,実 残も紅

合せながらtrtめるということでしょうけれどもヽ

米国 ポ ス トゲノムに関しては,今 年度から文部十■省の「タンパタ3000プロジェクトJが始まり

ました 日 本でタンバク質の構造を3000何決めようというプロジェクトで,そ のうち2酌01回を理

化学研究所が担当して,あ とmO個 をいろんな大■と,F究所で担当するという計画です

岡崎 そ れは実験系が主ですか

米国 え え,NllRと X報 で‖造を決をし,そ れから撲能解析も行われます 日 本では力を結集

してす こ れから5年 の成)Jを力‖)て実験でタンパク質の構造を決めていこうという動きになって

います 今年のノーベル化キ営は,鳥汗製作所の口中〕十一氏を含む質量分析まの研究者,そ れと

NMR研 究者の米スクリブス切FttFlクルト ビ ュートリッヒ客員教拒に与えられました 田 中「l



コンピユータ シ ミュレーションよどこまで生体系に迫llるか

一民の「お和な悦着イオン化法J4こよってタンパク質の高精度の質草分析が可能となり,ポ ストダ

ノムの納流が大きく推進されたことが話題になりましたね ピ ュートリッヒ教拒の業紙は,NNIR

によるタンパク質の構造決定を可能にされたことです 実 験も発展してきています こ れらの方

l■で構造がrl・められないものに対して, シミュレーションが貢献できるようになるといいですね

岡崎 NMR,X派 ,そ の次の第3希 目の方法論として,こ のコンピュータ シ ミュレーションは

どのような役含」を呆たすことができるのでしょう力、

米国 先 ほども同本比生からご指摘ありましたように,現 在のタンバク質の構造予泄!では,本 当

の意味でアブイニシオからのコンピュータ シ ミュレーションはまだ実用にはなっていませんね

いまはホモロジーモデリングというものが市道ヤ測に使われていて あ る程度 精 度の高いもの

もつくれるようになってきました で も,こ の方法で荷とを子拙」できるのは 類 縁タンパク質に

糖たがわかったものがある場合に限られます

同崎 X線 は結品をつくるのがたいへんで,数 がこなせない NAIRは たくさんこなせるが 相

度がいま一つ

岡本 そ れからサイズもあまり大さいのはできませんね

岡崎 そ うですね 聞 くところによると NttRで 決めたのはあまりにも誤差が大きい そ れで

だいたいの構造をためておいて,そ のあとで分子動力学計算をやり,書Ⅲと吉十細な灰十1‐置を決め

ていこうという そ んな使い方がされているようにも開きましたが …

米国 NAIRに よる構造洪危そのものがす も うすでにシミュレーション的な要ネを含んでいます

X線 の構造決定でも 4理 としてはかなリシミュレーシヨンというな 計算を合む常に分が多いよ

うです

同崎 つ まり)タ ンパク質の構造決iで は, コンピュータ シ ミュレーションはもうなくてはな

らない手法 ?

米国 そ の通りだと思います だ た実欧の人たちはシミュレーションをやっているとは思ってい

米国 照 代はねた てるよ)
(株式会社ファルマデザイン)

1958年福岡県J4まれ 1981年 ブL州1大学求

学n;年楽 1鶴 6年北海道大学大学FhE型学

ⅢF先干|‖士古ヽ柱,単 位取付退学 理 ■い

十 人 正梨半株式会社結合研究所 北 早

大学突キ‖;助務を妊て現職

おもなれ,究テーマは「タンパタ質のモデ

リンダおよび計算化■を利用した業物設

計 |
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ないかもしれませんが一 Xれ においてもN〕Rに おいても そ の実験データから前道を起こす

ためにシミュレーションで計算をするというようなところがあります

いまシミュレーションに求められること

同崎 で はいま,生 作系のシミュレーシヨンに 希 欠けているのは何でしょうか

同本 ヨ ンピュータ シ ミュレーシヨンの本質は, ます M〕 Mcntt Car o,モンテカルロ)ヽ D

などの■よをどう選メかですね と 同時に エ ネルギー州数に何を選ぶかが非常に重要 じ つは

この点にすごくに言■があるわけです

同崎 そ れはどういう?

岡本 た とえばタンパク質をとりあげる場合,ア ミン離を つ のAで 表し,非 付に衛略化したモ

デル(いわける格子模IJとか,犯 視化模型)を使ってシミュレーシヨンするような研究が多く見ら

イします  方 では,原 子レベルの計細までも考慮 したシミュレーションもあります こ の両者で

はまったくtう エネルギー州数を使うわけです

この進いは,興 味の対象の,といから派生 してきます た とえば, タンパク質の折り畳みの原理

を見極めようとするなら 旭 視化したハ ミルトニアンでいいかもしれないが,立 体fr道予相1に興

味があるなら,そ れは原子レベルでの計細が必要になる こ れを最終FJにためるのが 研 究者の

セシスだと思います つ まり,現 段階では近llなしの=算 というのは絶ナヤにできませんので ど

のレベルで近似を入れるかというのが何々の研究者の判口「です

阿崎 エ ネルギー関数の在旨14ということがでましたが,自 然界の相工作用というのはそもそも

多ll lH工作用であつて, もうあと100年たとうが1000年たとうが,少 なくともわれわれのlL代で

はllFi火できないPl題ですね そ こで近llとして 二 体相互作用モデルを半入するわけですよね

ただ モ デルを半入するときは 必 ずもっとは .Zな引併なり実験なりを再現できるようなもので

ないといけない こ ツとはポテンシャルをつくるときに非常に重要だと思うのですが 現 在 そ の
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辺が結市ルーズな気がしますね

同本 そ れでね)き っき私がセンスといったのは, どこまでの近似を自分はア協できるのかとい

うこと む ちゃくちゃ近似をあげようと思うと, シユレーデインガー方程式をl‐かないといけな

い こ れはもう言"と しては不可能ですね だ から近ll,モ デルを導入することになる し かし,

その FTはがどのぐらいの精度をもつのかについては, じつは定営的な|」断が非常に難しいのです

したがって セ ンスとか削というような,あ いまいな表現をせざるをえません そ れでは,何 を

もってその近lllをよしとするかは 結 局は予兄能力があるかどうかだと思います 実 験を,あ る

程度予几して説明できるかですね そ れがHttHⅢ に近いIlt■でヤ見できたら そ の近ll■はかな

りいい近lllだといえます

だから,最 終的には実残の結呆を再現できるかどうかです 実 政をやらなくても,そ の実峡の

予見がうまくできればいい近似ということがいえる

米国 じ つはこの点がシミュレーションの本質論にかかわる問題ですよイa tttt能力を発ヤ予でき

る近llが必要だし,一 方近似にはじて十見できる内容にも 1ヽ限があるわけですね

同本 こ の近似に対してはここまでは 1分, というようにを自で確しく仕していく姿勢が重要に

なつてくる

創薬で,言躍するシミュレーション

岡崎 さ て 産 業界ではどのようにヨンピュータ シ ミュレーションがイヽわれているの力、 その

話題に移っていきたいと思います 最 近,創 束の'F究で ドッキング シ ミュレーションが,十日吉

れていますね

米国 え え ち ょつと創業の流れを南羊に説明しましょう ま すタンパク質の 次 構造が決まる

とす次に立体市道を求めるわけです こ の立体枯道を l・めるには, もちろん実験で決めるのが望

ましいのですが シ ミュレーションを使つてモデリングで立体ll造をつくる場合もあります 現

在は!規 線 タンパク質に構造がわかつているものがわれば ホ モロジーモデリングで立体構造を

つくれます

岡崎 こ のとさモデルの精度はア水されませんか

米国 え え,|」来という紛点からすると モ デルの柿度はかなり高 くないと位えません ホ モロ

ジーモデルにしても,よ りlll名なモデルが必要とされてきています

立体構造ができたら、その立体市道のどのiF分が一
番大■かという 結 合部l~の予‖Jという問

題に杉っていきます ホ モロジーモデリングで構造を予世」するようなタンバク質では,多 くの場

合!結 合部位は淑稼タンパク質の構造から靴‖Jすることができます そ ういうことができない場

合には,生 体由来のリガンドあるいは基質をドッキングさせることによって,結 合部立を探つて

いく つ まり, リガンドが特tの 場所にくっつくということですが,そ れはタンパク質の機能i

測でもある つ まり, シミュレーションで枝忙予‖Ⅲができる場合もあるということですね

このようにして, 次 構造から立体梢と,そ れから機能予世!までいきますと,こ のタンパク質

を制来のタータットにして実際の事物開発が開始されます こ のタンパク質に対して,今 度は低
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分子化合物のデータベースの中から低分子を抜きだして, 1個 ずつ ドツキングさせて,ど の化合

物力端 合するかを検討していきます

脚崎 そ の低分子というのが業のことですね

米国 そ うです 葉 の候補となる分子です そ ういうドツキングでヒットしたら,今 度はそれを

リード化合物として,よ り活性の強いものを見つけるために構造を変えて,最 終的な業物候補を

探じだすというような一連の流れになります

岡崎 最 初の候補は何個ぐらいありますか

米国 低 分子化合物のデータベースだと,数 万から数十万個ぐらいの化合物料転補になります

岡崎 そ れをドッキング シ ミュレーシヨンのスクリーニングで,何 個ぐらいまで綾るのですか

米国 数 百まで絞ります 数 百まで絞つて,そ れに関してすべて実験をして活性化合物を探しだ

すわけです

岡崎 数 百なら実験ができる範囲内ということですか

米国 結 合部位が深いなどドッキングに適したタンパク質の場合には,数 十個まで絞れることも

あるようです

岡崎 製 薬会社では有力な手段としてもう使われているのですか

米国 こ の方法は,バ ーチヤル ス クリーエングとかあ豆カ スクリーニングといわれています

が,大 手の製薬会社ではだいたいどこでもやつています

岡怖 日 常的に使つている開発手法ということですね 実 際に業が開発された例というのがある

のでしようか

米国 パ ーチヤル ス クリーエングが役に立った例は,エ イズ薬のH「′プロテアーゼインとビ

ターの開発が有名ですね IIIVプ ロテアーゼの結島構造が決定された後,デ ユポンメルク社では

これを使つて,薬 物が兼ね備えて欲しい特性を想定しました 具 体的には二つの疎水相14/F用部

位と一つの水宗結合部位からなるフアーマコフオアです こ れを使つて化合物のデータベースを

スクリーニングしたところ,そ の後の棄物開発のもとになる化合物を見いだすことができました

それから,イ ンフルエンザウイルスの表面にあるノイラミニダーゼを回害する薬があります こ

れはグラクツ ス ミスクライン社のリレンザという葉です昨年 2月 に健康保険適用になりました

こちらはデータベースのスクリーニングではなく,結 晶構造の活性部位をもとにそれにうまく結

合するような化合物を設計する,いわゆるSttD(smmre tawd drllg砲艶0と よばれる手法が

使われました シ ミユレーシヨンそのものを行つているわけではありませんが,活 性部位の相互

作用の特性を考えるためにポテンシヤル関数を利用しますので,シ ミュレーシヨンの思意にあす

かっています

もちろん,ス クリーニンタで機つたあと,あ るいは飯DDで 薬物を設計したあとで,ま だ数百

という分子を実際に購入するか合成するかして用意しアッセイしなければならないのですが,創

菜の中でのシミュレーシヨンの貢献度は着実にあがつているのは事実ですね

岡怖 HIVと かインフルエンザというと,ず いぶんとポピユラーな話で,影 響力も大きいと思う

んですが,現 在も人間の病気に関してほかにも何か開発されているのでしようか
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米国 最 近の医栞のターゲットでは,CК R(Gタ ンパク質共在型受容体 お もに情車にlr逆にかか

わる険タンパク【で,確 を7回 貞通する構造をもつ)が大きくlE日されています こ れをタータ

ットとして 向 うつ業であるとか ぶ 不全治墳禁 あ るいはパーキンソン病市療栞と力、 いろん

なものがシミュレーションによる業物開発のメ1実になっています

コンピュータ ・シミュレーションにかける夢

編業部 以 前と比べるとすずいぶんシミュレーションを取りまく環境が変わってきた感じがしま

すね

岡崎 た とえばいま, 日本の科学技術政策で4分野がlI日されていますね ナ ノ材| バ イオぅ

環境,ITが そうですが そ の四つの分野のいずれにもこのコンピュータ シ ミュレーションが三

要であるという位直づけになってきています 国 をあげてシミュレーションというように llか

突然,急 浮 上してきた感がありますね

田本 将 来 も っとも重要な分宮1の一つになるとす私は碓信しています そ の根frは, コンピュ

ータパワーがどんどんあがりTLけていることです ど の研究分野においても,研 究の「道具立てJ

がとても主要です そ して,研 究の質も道具の「守Fl化回Jの限界によつて規定されます た とえ

ば,顕 微鏡を使う研究でしたら,そ の解像度以下の小さなものは, どう預張つても見ることがで

きません そ して,頭 ll鏡の町後度を上iデるというのは,そ れはたいへん難しいことです と こ

ろが, コンピュータに関しては,過 去何十年にもわたって指数関数的な計算能力の改善が続いて

います(図1参照)大 統把にいって 過 去30年間で コ ンピュータがゎloo万竹も速くなってい

ることになります こ のような道其の祉杭n,で加速的な発展が得られている研究分野は本当に珍
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しいのです さ らには,道 具をどう使うかということ,す なわちヨンピュータの計算アルゴリズ

ムやシミュレーション手法についても,表 2に 示したように,著 しい発展が続いています ま だ

完全ではありませんが,非 常に大きい現実の系を扱えるようになってきました 実 験とのあいだ

のギャップがだいぶ埋まってきたながある こ れから非常に期待がもてると思います

たとえば,最 近,高 齢化社会に向けて大きな問題になつているアルツハイマー病などがありま

すね こ れらの病気は,本 来ほかの構造をしているタンパク質のある部分がぅ何らかの原因でe

シート構造に転移することにより発病する こ のような病気の発現原理の解明にヨンピュータ

シミュレーションが直接貢献できるというような,こ れまで考えられなかった可能性がでてきて

います

岡崎 そ ういう世の中の動きとも連動しながら着実に発展してゆくことはもう否定できませんね

そういう意味でも,た いへんチヤレンジングな分野だといえます

米田 大 学で基礎的な研究をして頂いてそれが産業界にもうまく反映される,そ んな流れができ,

双方から影響を及ぼしあって進んで欲しいですね バ ーチャル ス クリーニングでは,現在はタ

ンパク質側の構造は固定していますが,実 際にはリガンドの結合の際には構造が変化してもよい

わけですから,そ れをどう取り扱うか力S大きな課題となっています 応 用面での課題ですが,こ

れを解決するには基礎的な研究のブレークスルーが必要です シ ミュレーシヨンというよりむじ

ろモデリングの問題かもしれませんが

それから国内に, ドツキングなどのプログラムを企業にも安価に提供してもらえる開発拠点の

ようなところができれば有難いです 海 外から購入するプログラムはいずれもとても高価ですか

ら 今 後ますます,産 業界からの要請 期 待力章多くなると思います 産 業界が大学に寄付講座を

つくって,自 分たちでお金をだして人材を育てるようなことも必要ではないでしようか

同本 た だ日本の場合,大 学が字科を物理,化 学,生 物とかに区別して,そ の間の垣根が結構高

い こ のような分類はもう古いですよね こ れからは,そ のような分野の産を越えて,学 科横断

的にならなければいけない つ まり教育もそれに対応しないといけません た とえば,生 物学科

の学生が化学や物理学を習ったり,化 学科の学生が数学や物理学をちゃんと勉強したり,物 理学

科の学生が生物のことを学んだりと,そ ういう幅広い教育力減 けられる自由な制度が絶対必要で

すね 好 きなことを,何 でもできる雰囲気ですね,重 要なのは

同崎 ま ったく同感です も っともっとヨンピュータ シ ミュレーシヨンが発展し,普 及して欲

しいですね 若 くて元気な学生がこの分野にたくさん参入してくることを願って,こ の座談を終

わりたいと思います 長 い時間,あ りがとうございました




