
2014年度の業績（物理学教室） 

 

今年度の研究概要は以下の通りである. 

 

1. キサンチン酸化還元酵素(XOR)において，レセプターリガンド相互作用に関する研究を

継続して行っている．XORに対する structure-basedのリガンドである BOFは，既に

新薬として認可されている Febuxostat と同様，哺乳類の XOR には強く阻害がかかる

が，バクテリア由来の XORには阻害がほとんどかからない．BOFがバクテリア由来の

XORの結合キャビティーに入ったときに，XORの一部分のペプチドターンが開閉する

ゲートのような動きをすることを分子動力学計算から見出し，現在この運動と阻害作

用との関連性などを調べている．（菊地・藤崎） 

2.  奈良女子大の戸田幹人准教授と、生体分子におけるエネルギー移動の解析を始め、時

系列解析の観点から解析を進めている。（藤崎） 

3. 大きな分子に関する振動量子ダイナミクスを効率的に可能とする階層(tier)モデルの開

発を続けている。共同研究者 Gerhard Stock教授との議論のために 8月末から 2週間

ほどドイツに滞在した。その結果を紀要論文や投稿論文としてまとめた。（藤崎・菊地） 

4. いくつかの国際会議でレアイベントに関する研究成果を発表し、またいくつかのシン

ポジウムを共同企画した。これと関連して、現在はレアイベントにおけるキネティッ

クスを計算する手法を開発している。（藤崎） 

 

なお，1に関しては科研費基盤 C、2に関しては萌芽研究の助成を受けている． 
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