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生体分子マシンにおける機能ダイナミクスの
分子シミュレーションとモデリング
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生体分子マシンは、 細胞内で生命活動に必要なエネルギー生産、 物質輸送、 物質変換などを

行う主にタンパク質からなるナノマシンである。 このような生体分子マシンは、機能する際に、

大きく構造変化したり、 １方向に運動したりすることが知られている。 私は、 生体分子マシン

における機能ダイナミクスの分子動力学 （MD） シミュレーションや統計力学的モデリングを

行うことで、 その動作メカニズムの解明に取り組んでいる。 今回は、 Na　/H　 交換輸送体

という膜トランスポーターのイオン輸送メカニズム [1]、 Pacsin1 という F-BAR タンパク

質による生体膜変形メカニズム [2]、 キチナーゼという分子モーターの１方向性運動のモデル

推定などの研究についてお話ししたい。
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