
 

 

 

 

 

 

 

 

 

医薬品の効果を予測する分子シミュレーション技術を構築 
 

情報科学研究科 齋藤徹准教授、清水良真氏（同大学院生）、鷹野優教授は、最先端の分子シミュレー

ションを用いて、炭酸脱水素酵素阻害薬の効果を予測できることを明らかにしました。本研究成果は、

英国王立化学会の国際学術雑誌『Physical Chemistry Chemical Physics』に掲載され、グラフィカルデザイ

ンが裏表紙（Outside Back Cover）に選出されました。 
 

＜本件の概要＞ 

炭酸脱水素酵素は活性部位に亜鉛(II)イオンを含有する金属酵素です。緑内障やがん治療の標的タン

パク質として長らく研究されており、その機能を阻害する医薬品（阻害薬）候補化合物としてスルホン

アミド誘導体が開発されてきました。阻害薬の効果は標的タンパク質への結合親和性で表され、解離定

数（KD）、阻害定数（Ki）、結合速度定数（kon）などを実験的に測定することで評価できます。本研究で

は、これらの実験データと量子／古典混合分子動力学シミュレーションから得られる活性化自由エネル

ギー、自由エネルギー摂動法から得られる相対結合自由エネルギーとの間に強い〜非常に強い相関関係

を見いだしました。本技術を発展させ、さまざまな阻害薬のデータを収集・計算して機械学習／深層学

習モデルを構築することで、より優れた阻害薬の開発への貢献が期待されます。 
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