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研究成果概要 

ピロール-イミダゾールポリアミド (PIP)は２本鎖 DNA に塩基配列特異的に結合する分子で

あり、その高い結合能と配列選択性を活かして遺伝子発現制御や蛍光プローブ、抗がん剤と

しての応用を目指した研究が進められている。本研究では、京都大学化学研究所スーパーコ

ンピュータシステムを利用して DNAアルキル化剤－PIP コンジュゲートと DNAの結合モデル

を構築し、コンジュゲートの構造と DNA との反応性の違いとの関連性を考察した。

Discovery Studioを用いて構築した DNA-PIP複合体のエネルギー最小化構造から、PIPに

導入したアルキル化剤の反応部位とDNAの塩基との距離、角度がコンジュゲートとDNAとの

反応性に大きく影響することがわかった。今後はこの結果をもとに PIP の構造を最適化し、より

高い反応性・選択性を有したコンジュゲートの開発につなげていきたい。 
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