
2016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)とその阻害剤 BOFとの相互作用に関して，動力学的な

視点で研究を継続している．XORのポケットに阻害剤が結合した状態から１μs間の分

子動力学計算を行い，XOR のポケット入り口付近のペプチドターンに関する興味深い

結果を得たので，その計算の信頼性の確認とペプチドターン以外の箇所の動きに関す

る解析を行っている．（菊地・藤崎） 

2. 溶媒を熱浴として近似した場合について，励起分子のスペクトル形状関数を具体的に

計算するためのプログラムを作成している．同時に，励起分子のスペクトル形状関数

に，溶媒による熱浴以外の効果を含めるための定式化も試みている．（菊地） 

3. 楯真一氏（広島大），米澤康滋（近畿大）との共同研究で，プロリン異性化酵素の一つ

である PIN1の分子動力学計算を行い，いくつかの国内外の研究会で発表した（藤崎）． 

4. 去年に引き続き，伊庭幸人氏（統計数理研究所），末谷大道氏（大分大）とともに，レ

アイベントやデータサイエンスに関するシンポジウムを共同企画した．また，複雑な

反応から反応座標を抜き出すための手法についても共同で開発を行っている（藤崎）． 

5. 形成外科のほうで研究の進められているメカノセラピーに関連して，Cellular Potts 

model を用いた細胞ダイナミクスの研究に着手した（藤崎）． 

 

なお，1,4 に関しては科研費基盤 Cの助成を受けている． 

 

論文（査読有り） 

 

1. H． Fujisaki, K． Yagi, H． Kikuchi, T． Takami, and G． Stock, Vibrational energy 

transport in acetylbenzonitrile described by an ab initio-based quantum tier model, 

Chem． Phys． 482 (2017) 86-92． 2016年 9月 

 

紀要原稿など 

 

2. 藤崎弘士，統計力学に基づく細胞ダイナミクスの計算手法について，日本医科大学基礎

科学紀要 45 (2016) 29-50． 2017年 2月 

3. 藤崎弘士，生体分子におけるレアイベントの探求，生物物理 57 (2017) 40-41． 2017

年 1月 

4. 藤崎弘士，日本生物物理学会のホームページにおける高校生用の研究紹介，B-18 立体

構造変化・ダイナミックス「生体分子の機能発現に必須である構造変化の原理を探る」



http://www．biophys．jp/highschool/B-18．html 

 

 

学会発表 

 

招待講演 (Invited talk) 

 

5. 藤崎弘士，生体分子のパスサーチと反応のキネティックス－複雑な道筋の生体ダイナミ

クスをどのように計算するか－，第 17 回大つくば物理化学セミナー，城西大学 鋸南

セミナーハウス，2016年 11月 26-27日  

6. 藤崎弘士，複雑な分子はどんな道筋でどれくらい速く反応するのか？ －生体分子の構

造変化とレアイベント－，高知工科大学「理工学のフロンティア」，高知工科大学（高

知県香美市）2016年 12月 16日 

7. Hiroshi Fujisaki, Ab initio molecular tier model for quantum vibrational dynamics, 

International workshop on numerical methods and simulations for materials design 

and strongly correlated quantum matters, March 24-25, 2017 RIKEN AICS Kobe, 

Japan  

 

一般講演 

 

1. 藤崎弘士，米澤康滋，志賀基之，楯真一，プロリン異性化酵素の反応経路シミュレーシ

ョン，2016．9．13-16，日本物理学会秋季大会（金沢大学角間キャンパス） 

2. 菊地浩人，藤崎弘士，古田忠臣，岡本研，西野武士，ヒトには効くがバクテリアには効

かない痛風薬 酵素と阻害剤 BOFとの相互作用ダイナミクス，2016．9．13-16，日本

物理学会秋季大会（金沢大学角間キャンパス） 

3. 藤崎弘士，プロリン異性化酵素の反応経路シミュレーション，2016．12．17, 第 3回

日本医科大学・東京理科大学合同シンポジウム（日本医科大学 橘桜会館） 

4. H． Fujisaki, Y． Yonezawa, M． Shiga, L． Maragliano, S． Tate, Exploring reaction 

pathways for peptidylprolyl-isomerase, Biophysical Society Meeting 61st Annual 

Meeting (New Orleans), 2017．2．11-15．  

5. Hiroshi Fujisaki, Molecular dynamics simulations and dimensional reduction 

techniques, Simulations Encounter with Data Science: Data Assimilation, 

Emulators, Rare Events and Design, (Tachikawa, Tokyo) 2017．3．9-11． 

6. 藤崎弘士，末谷大道（大分大），光武亜代理（慶応大），生体分子の分子シミュレーショ

ンから反応座標をどう抜き出すか? 日本物理学会第 72回年次大会 2017．3．17-20． 

 



研究会主催 

 

藤崎弘士，Simulations Encounter with Data Science: Data Assimilation, Emulators, 

Rare Events and Design, (Tachikawa, Tokyo) 2017．3．9-11． 伊庭幸人教授（統計数理

研究所），末谷大道教授（大分大）との共同主催，ケンブリッジ大（イギリス）から David 

J． Wales 教授を招聘 

 

 

社会活動など  

 

藤崎弘士 統計数理研究所 情報システム研究機構 客員准教授(2015 年 4 月~)  

藤崎弘士 日本物理学会 学会誌編集委員(2016 年 4 月~)  

藤崎弘士 日本生物物理学会 分野別専門委員(2016 年 4 月~)  

 

 

出版未定 

藤崎弘士，生体分子におけるレアイベントサンプリング: Onsager-Machlup 作用を用いた

計算手法，京都大学数理解析研究所講究録 (2017) **-** 2017年**月 

 


