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＜概要＞ 

豊橋技術科学大学の情報・知能工学系 栗田典之准教授とウクライナ国立科学アカデミー

の食品バイオテクノロジー研究所の研究チームは、高精度分子シミュレーション手法を用

い、結核に対する新規治療薬を提案しました。この治療薬は、結核菌の細胞分裂を阻害し、

その増殖を抑制できる可能性があります。さらに、この薬は結核菌自体ではなく、結核菌が

排出する酵素に作用するため、結核菌が変異し、薬に対して耐性を持ってしまう薬剤耐性も

起こさず、その効果が長期間有効な薬になると期待できます。 

 

＜詳細＞ 

現在、新型コロナウイルスによる感染症の世界的規模での拡大が、大きな社会問題となっ

ていますが、結核菌による感染症も、これまで世界中で最も危険視された感染症の一つであ

り、結核に対する様々な治療薬が開発されて来ました。しかし、結核菌は容易に変異するた

め、これらの治療薬に対して耐性を持つ新たな結核菌が現れ、既存の治療薬が効かなくなる

ことが問題となっています。 

そこで、この薬剤耐性を生じさせないため、結核菌自体ではなく、結核菌が排出する酵素

に作用する薬が開発されています。本研究では、結核菌が細胞分裂を行うために不可欠な細

胞骨格タンパク質 FtsZ をターゲットとして、その機能を阻害することで、結核菌の細胞分

裂を阻害し、結核菌の増殖を抑制する新しい治療薬の開発を目指しました。そのため、研究

グループでこれまでに開発した高精度分子シミュレーション手法を用い、FtsZ と薬の候補

となる様々な化合物間の結合特性を解析し、FtsZ により強く結合する化合物を、結核に対

する新規治療薬として提案しました。 

 

＜開発秘話＞ 

今回の論文の筆頭著者である博士前期課程1年 山本昌平は、以下のように、当時を振り返

っています。「今回の研究でターゲットとした FtsZ というタンパク質は、化合物が結合でき

る位置が沢山存在するため、薬の候補として考えた化合物が、FtsZ のどの位置に最も強く

結合するかを、分子シミュレーションで明らかにすることに苦労しました。この点を解決で

きたことが、治療薬の提案に繋がったと思います。」 

また、研究チームのリーダーである栗田典之准教授は、この研究が始まった経緯を、以下

のように述べています。「この研究は、ウクライナ国立科学アカデミーに所属する古い友人

との共同研究です。5 年程前、ウクライナのキエフにある研究所を訪問し、FtsZ というタン

パク質を初めて紹介された時は、これは構造が複雑過ぎて、我々の分子シミュレーションで

は計算困難であると回答しましたが、何度か先方から依頼され、計算を始めたことが思い出

計算機を有効活用して結核に対する新規治療薬を提案する 

～結核菌の細胞分裂を阻害し、結核菌の増殖を抑制する新薬を提案する～ 



されます。東欧の研究者の多くは、時間がかかっても難しい研究テーマをじっくり進める傾

向にあり、彼らの研究の進め方に見習う点が多いと思います。」 

 

＜今後の展望＞ 

 現在、この論文で提案した化合物を、ウクライナの研究室で合成し、細胞実験によりその

影響を調べることを依頼していますが、先方の経済的状況もあり、実現まで時間がかかりそ

うな状況です。また、今回用いた分子シミュレーション手法は、他のタンパク質にも応用可

能であり、現在、新型コロナウイルスが有するタンパク質に対する新規阻害剤の提案を目指

して計算を進めています。 
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