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生命体の中にはリボゾーム・トランスポータ・べん毛などといった

様々なミクロの機能ユニットが存在し、ユニット間の複雑な相互作

用によって生命活動を維持している。これらの機能ユニットは蛋白

質などの生体高分子やそれらの集合体である生体超分子であって、

巧妙にデザインされたバイオナノマシンといえる。バイオナノマシ

ンは、通常の機械とはことなった以下のような特徴を持つ。 
・自己構造形成能 
・機能に関わる非剛体的（ソフト）構造変化 
・エネルギー的高効率性 
・特異的分子間相互作用による機能調節 

これらのバイオナノマシンがどのように特徴な機能を発揮するこ

とができるのかを、分子シミュレーションなどの物理化学的手法と

情報学的な手法を用いて解明し、得られた知見を基に新たなバイオ

ナノマシンを創生することを将来的な目標とする。 
 
１．バイオナノマシン形態のキャラクタリゼーシ
ョン 
 
 バイオナノマシンのメカニズムを解明するために、バイオナノマ

シンを構成する各分子の立体構造とそれらの集合体全体構造を、従

来の結晶解析・溶液NMRなどだけでなく、X線溶液散乱、干渉性
中性子散乱、X線自由電子レーザー等の実験データからもモデル化
する手法を開発している。また、シミュレーションとバイオインフ

ォマティクスからバイオナノマシン内・マシン間の相互作用形態を

予測するための方法を開発する。 

 
図１ 蛋白質分子と分子シミュレーション干渉性中性子散乱パターン予測 

 

２．バイオナノマシン用シミュレーション法開発 
 
 巨大なバイオナノマシンのメカニズムを精密なモデルを用いた

大規模分子シミュレーションで精密かつ効率的に実行するため、超

並列コンピュータ上で高速に実行するためのアルゴリズムおよび

ソフトウエア開発をおこなう。より効率的に研究をおこなうため、

複数レベルのモデルを用いた階層的シミュレーション法の開発を

おこなっている。 

 
図２ 新しいサンプリング法で明らかになった蛋白質構造変化に伴う自由

エネルギー地形(A:開構造、B:閉構造) 

 

３．バイオナノマシン作動原理情報の解析 
 
これまで解明されてきたバイオナノマシンのメカニズムに関す

る情報を収集し、情報学的・物理化学的観点から解析し、多様なバ

イオナノマシンの作動機構の全容を明らかにすることを目指す。具

体的には配列情報・立体構造情報に加えて、立体構造変化・分子科

学的な反応機構のメカニズムも考慮する。 
 
４．シミュレーションによるバイオナノマシンの
作動原理解明 
 
バイオナノマシンがどのように機能を発揮することができるの

か、シミュレーション法を駆使してその作動原理を解明している。 

  

図３ バイオナノマシン系は周りの溶媒分子も含めると数百万原子にも達

する。シミュレーションで研究している細胞べん毛システム（左）とシミュ

レーションしたべん毛繊維（右） 

 
５．バイオナノマシンの設計 
 
 シミュレーションとバイオインフォマティクスにより、既知バイ

オナノマシンの機能改変や、新機能マシンの設計を可能にするため

の研究開発をおこなう。 
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この研究室では、生物の進化を分子レベルで解明していくことを

目標としています。近年のゲノム科学の進展は目覚ましく、多くの

生物のゲノム DNAの塩基配列が明らかとなってきています。しか
しながら、生物の進化について、遺伝子レベルで理解されたわけで

は全くありません。たとえば、ヒトのゲノム解読終了宣言が 2003
年に、チンパンジーのゲノムの解読が 2005 年になされましたが、
DNAのどのような変化がヒトとチンパンジーを分けているのかに
ついては、大きな未解決の問題です。 
 
分子（遺伝子）の進化と生物の進化のギャップ 
 
分子進化の代表的な理論として、木村資生博士によって提唱され

た分子進化の中立説があります。これは、「観察することのできる

遺伝的変異の多くは、生物の生存に有利でも不利でもない、中立的

な変異が偶然に集団中に固定されたものである」と主張するもので、

現在、広く認められている考えです。しかしながら、「中立的な変

異だけでは生物の進化は説明できない」ことも、また事実です。中

立的な変異によって、環境により適応した新しい性質をもった個体

が生まれることはありません。ごく僅かだけれど、生存に有利な変

異が起こり、それらに対して正の自然選択が働いた結果、生物は多

様性を獲得し、進化したのだと考えられています。 
 

表現型の進化に関わる遺伝子の変化 
 
遺伝子の有利な変化は、どのようにして見つけることができるの

でしょうか。平たく言えば、中立的な変異であると期待される場合

とは異なる変異のパターンを見つけることです。遺伝子重複や外来

遺伝子の挿入が起きたあと、新しい機能を持つ遺伝子が出来ること

は、よく知られています。これらは、通常、機能的な遺伝子に働く

負の自然選択から免れているので、有利な変異が起きる余裕がある

からです。これまでに、主にタンパク質をコードする遺伝子につい

て、塩基配列やアミノ酸配列解析により、進化過程や変異のパター

ンを推定し、実際の生物の表現型と比較することで、遺伝子の進化

と生物の進化との関わりが議論されてきました。多くの遺伝子がこ

うした観点で解析されてきましたが、全体から見るとごくわずかな

表現型について、遺伝子の変化と生物の進化との対応が説明されて

きたに過ぎません。その理由は、遺伝子産物自体の機能や遺伝子の

発現調節についてまだ十分に解明されていないことにあります。新

しい知見を取り入れながら、今後は、遺伝子を個別に解析するので

はなく、相互作用している遺伝子をグループとして解析していく必

要があります。 

non-coding RNA 
 
 最近、タンパク質をコードしない RNA （non-coding RNA, 
ncRNA）に、遺伝子の発現調節機能をもつものが多数発見されて
います。このような機能的な ncRNA は、塩基配列や 2次構造が
進化的に高度に保存されている場合が多いので、中立説が述べてい

るように、変異の多くは強い負の自然選択を免れた中立的な変異で

あると考えられます。しかし、中にはわずかながら、生物の進化の

引き金となるような有利な変異があるかもしれません。そういった

変異を見出して、生物の進化と関係づけていくことを計画していま

す。ncRNA の変異は複数のタンパク質をコードする遺伝子発現に
影響を与えます。生物の発生過程を見ても明らかなとおり、遺伝子

発現の変化は表現型の変化に大きく関わります。どのncRNA がど
の遺伝子群の発現調節に関わっているかについて、実験データやコ

ンピュータ解析からの情報を統合し、分子の変化と生物の進化との

関係を総合的に理解することを目指します。 
 

mRNA

 
図 機能性 ncRNA の様々なレベルでの遺伝子発現調節 

 
 
ヒトの進化 
 
生物学が興味深いのは、やはりその研究対象に自分自身であるヒ

トを含むからではないでしょうか。ヒトはどのように生まれて、ど

のように変化してきたのでしょうか。分子進化の観点でこれらに答

えるために、ヒトを含む霊長類の系統で、特に変わったふるまいを

している（進化速度が変化している、系統特異的に存在している、

あるいは、数が増減している）遺伝子や遺伝子修飾（たとえば Alu 
配列やRNA editing）に注目して解析することも考えています。 
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