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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 

細胞内の構造体形成には、タンパク質内の天然変性領

域(IDR)のアミノ酸配列依存的な多体系ダイナミクスが重要

であることが近年明らかになってきた。特に細胞内で膜を

持たない構造の多くは液液相分離により自発的に形成され

ていると考えられており、その物理的メカニズムにはまだ謎

が多い。 

本研究では、天然変性領域のアミノ酸配列に依存した相

分離現象を、分子動力学計算により調べる。特に配列によ

る相分離のしやすさだけでなく、単体で相分離を起こす配

列が複数混ざった場合に分かれた液滴を形成するのかな

ど、細胞内現象を説明するのに不可欠でありながら理論的

アクセスが難しい領域を中心に研究を進める。本研究によ

り、タンパク質のような多種類の構成要素からなるポリマー

の間の相互作用を予測するための理論を構築することを目

指す。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 理研で開発されている分子動力学ソフトウェアである

GENESIS を用いて、天然変性領域に適したシミュレーシ

ョン方法の一つである粗視化モデルの計算を行っている。

多数のアミノ酸配列の種類やその組み合わせで液滴形成

をシミュレーションするために、本システムを利用している。 

 

３． 結果 

 まずは 200 種を超えるアミノ酸鎖についてそれぞれ粗視

化シミュレーションを実施し、相分離の転移温度を求めた。

並行して進めていた理論研究により、アミノ酸配列と相互作

用のパラメータから相分離転移温度を予測することもできる

ようになり、その結果とシミュレーション結果との整合性を確

認できた。 

 

４． まとめ 

 本システムにより、多数の種類のアミノ酸配列について粗

視化モデルの相分離シミュレーションを並列して進めること

ができ、相分離点のアミノ酸配列依存性の大規模データを

作成することができるようになった。 

 

５． 今後の計画・展望 

 今後は 2 種以上のアミノ酸鎖の混合系のシミュレーション

や、アミノ酸鎖 2 分子間の有効相互作用の推定も行い、理

論による予測との一致度をさらに調べる。 
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