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 近年、タンパク質間相互作用を制御する有機小分子が、天然物および合成化合物ライブ

ラリから多数見いだされており、新たな作用機序を有する医薬品などへの応用が期待され

ています。海洋天然物アプリロニン A は、２つの細胞骨格タンパク質、アクチンとチュー

ブリン間の相互作用を誘導し、微小管ダイナミクスを阻害するユニークな抗腫瘍性物質で

す。本セミナーでは、ケミカルプローブ法および統合計算化学システム MOE によるシミュ

レーションを組み合わせたアプリロニン A の結合様式解析、および新規活性リガンドの創

出を目指した分子設計と構造活性相関研究などについて、これまでの取り組みを紹介しま

す。 
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