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１．研究目的 

タンパク質は静的な分子ではなく、特有な動きによってその機能を発揮しているが、

その詳細は明らかにされていない. 現在の実験手法からはこのタンパク質の動的な性

質を観測する事は困難である. 分子動力学シミュレーションはこのタンパク質の動的

性質を原子レベルで解明し得る大変有用なツールである. 本研究では分子動力学シミ

ュレーションを駆使して、医学的・創薬の観点で重要な GPCR 膜タンパク質の細胞外

から細胞内の情報伝達機構の詳細を明らかにする事を目的とする. 

 

２．研究成果の内容 

大規模長時間分子動力学シミュレーションから、GPCR に特有なコンフォメーション

変化を抽出する事に成功し、現在解析中である.   

 

３．学際共同利用が果たした役割と意義 

代表者の所属機関には本研究を遂行する計算機資源が不足しており、筑波大学計算科

学研究センターのご支援を受けたお陰でこの大規模計算シミュレーションを実施する

ことができたと考えている. 

 

４．今後の展望 

タンパク質の動的性質を抽出する解析手法は限られており十分ではない. 今後は大規

模分子動力学シミュレーションで得られたビックデータを効率よく解析する手法を開

発すると共に、より長時間及び異なる条件下（アミノ酸変異体）でのシミュレーショ

ンデータを蓄積する事で GPCR 動的性質の解明を一層推進したいと考えている. 
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