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研究シーズの概要 

水素結合などの分子内・分子間相互作用は、多くの化学現象および生命現象において重要です。そのような相互作用

を定量化可能にする、新しい量子化学的計算手法を開発しています。この独自技術により、分子設計や薬剤開発への

応用が可能となります。 

研究シーズの詳細 

◆研究例◆

超分子のホスト分子の構成要素とゲスト分子の

相互作用評価

バイオ医薬品は特定の標的に作用し、副作用が少ないなどの

利点がありますが、保存の問題があります。その解決策として

超分子複合体形成を利用した薬剤分子の安定化が期待さ

れています。安定化を高めるには、特にホスト分子のどの部分

がゲスト分子との相互作用に寄与しているかを明確にすること

で、ホスト分子やゲスト分子の改良ができます。

◆研究例◆

タンパク質-小分子(薬剤分子)複合体の相互作用評価

タンパク質において、水素結合、CH/π 相互作用、π-π 相

互作用などの非共有結合相互作用は、その立体構造の

安定化や特異的な分子認識に深く関わっています。とくに

タンパク質を構成するどのアミノ酸が強く小分子と相互作

用するかを理解できると、小分子の再設計やアミノ酸の変

異により、薬剤としての効果やタンパク質の機能強化につ

なげることができます。

想定される用途・応用例 

◆食品保存のための包接材設計（シクロデキストリンなどとの相互作用解析）。

◆医薬品の設計・最適化（ターゲット部位との相互作用評価）

◆標的酵素や受容体に対する農薬候補分子との相互作用評価

セールスポイント 

分子内/分子間相互作用をアミノ酸や構成要素レベルで定量評価可能 

複雑な分子系（例：タンパク質、超分子）にも実用的に適用可能 

製薬、化粧品、機能性材料、食品、農薬など、複数の産業分野での分子設計・材料設計・薬剤設計への応用が可能 
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