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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

 当研究室ではこれまでに、ゲノムの最小構造単位である

ヌクレオソームの分解能で、細胞内のゲノム構造を決定す

るHi-CO法を開発しています。このHi-CO法は、実験によ

り得られたヌクレオソーム連結頻度を最もよく反映する 3 次

元構造を、分子動力学計算プログラムを用いてシミュレー

ティッドアニーリングすることでゲノム構造を決定する手法

です。今後は、この手法の解像度を上げて、原子レベルで

のゲノム構造を決定する研究を行います。膨大な数の原子

や分子の間に働く相互作用を、同時にかつ並列して計算

するためには、スーパーコンピュータが必要です。そのため

の分子動力学計算プログラムの開発を行い、スーパーコン

ピュータを用いてシミュレーションを実行することで、原子レ

ベルでゲノム構造を決定することを目的としています。 

 分子動力学計算プログラムの主な開発は、株式会社 情

報数理バイオに外部委託注して行いました。 

 2021 年度は、スーパーコンピュータ「富岳」を用いて検討

を行いました （課題番号 hp210182）。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 これまでの Hi-CO 法で得られたモデルから全原子モデ

ルへの変換プログラムを作成し、GROMACS、AMBER や

GENESIS を用いて分子動力学計算を行い、分子動力学計

算の可否を調査しました。また、ヌクレオソーム内の原子に

加え、その周りの溶媒水分子や中和イオンを含めた系や、

水溶液なしの Generalized Born 法による分子動力学計算

の可否も調査を「富岳」を用いて行いました。 

 

３． 結果 

 本年度は HOKUSAIを利用していません。 

 

４． 利用がなかった場合の理由 

 本年度は、スーパーコンピュータ「富岳」を利用してプログ

ラムの開発を行ったためです。 

 

 

 

 

 

 


