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論文審査の要旨（2000 字程度） 

 本論文は「Protein-Protein Interaction Network Prediction Based on Tertiary Structure Data」（邦題：
立体構造情報に基づくタンパク質間相互作用ネットワーク予測）と題し，英文１０章から成る． 
 第１章「Introduction」では，研究の背景を説明するとともに，本論文の全体構成を示している．細胞内のタ
ンパク質間相互作用ネットワークを網羅的に理解することは，病因の解明や薬剤の設計における主要な課題であ
り，計算機によるタンパク質間相互作用予測が注目されている．特に，タンパク質間相互作用における物理化学
的効果を扱うために立体構造情報を活用することが重要であり，また細胞内に多数存在するタンパク質の網羅的
な組み合わせに対して相互作用を予測するために，高速な予測手法の開発が重要課題であるとしている． 
 第２章「Overview of Protein-Protein Docking」では，本論文で扱うタンパク質間相互作用およびタンパク質
複合体構造に関する基礎事項や関連研究を説明している． 
 第３章「Development of a Rapid Protein-Protein Docking Method」では，タンパク質複合体構造におけるボ
クセルモデル上の新たなエネルギー評価関数を提案している．従来手法 ZDOCK は候補の各姿勢を評価するたびに，
形状相補性・静電的相互作用・脱溶媒和自由エネルギーの３要素の計算に８回の畳込み演算を必要とし，多くの
計算時間を要するという問題があった．そこで実数空間上の形状相補性関数と，平均型ポテンシャルを用いた脱
溶媒和自由エネルギー関数に基づく評価関数を提案して畳込み演算回数を１回に削減し，従来と同程度の予測精
度を維持しつつ計算速度を約 9.8 倍向上させられることを複合体構造予測計算によって実験的に示している． 
 第４章「Development of an Exhaustive Protein-Protein Interaction Prediction System」では，タンパク
質間相互作用を全対全で網羅的に予測するための枠組みについて説明するとともに，エネルギー再評価計算によ
って予測性能を向上させる手法を提案し，タンパク質間相互作用予測の精度を向上させられることを実験的に示
している． 
 第５章「Application to Bacterial Chemotaxis Pathway Analysis」では，提案した予測システムを実問題の
１つである細菌走化性パスウェイ解析に応用し，その結果について考察を加えている． 
 第６章「Application to Human Apoptosis Pathway Analysis」では，提案した予測システムを実問題の１つで
あるヒトアポトーシスパスウェイ解析に応用し，その結果について考察を加えている． 
 第７章「Expansion into Protein-RNA Interaction Prediction」では，提案した予測システムを RNA 分子を扱
えるように拡張し，タンパク質と RNA との相互作用予測への応用を可能としている． 
 第８章「Integration of Two Docking Tools with Different Scoring Models」では，立体構造に関わる他の
情報との組み合わせによって予測精度を向上させることを試みている．具体的には従来手法の ZDOCK と，提案手
法の両方を適用することで，計算時間の問題で大規模な系には適用できないものの，小規模な系においては精度
を向上させられることを実験的に示している． 
 第９章「Integration of Template-based and De Novo PPI Prediction」では，第８章と同様に，立体構造に
関わる他の情報との組み合わせによって予測精度を向上させることを試みている．既知の複合体構造をテンプレ
ートとして用いる従来手法 PRISM と提案手法との統合について提案し，精度を向上させることができることを実
験的に示している． 
 第１０章「Conclusion」では，本論文で得られた結果を総括するとともに，残された課題や更なる研究の発展
性について論じている． 
 補遺では，提案手法を並列計算機で効率的に実行するためのハイブリッド並列化，および提案手法を Graphics 
Processing Unit アクセラレータ上で効率的に実行するための実装について述べている． 
 以上を要するに本論文は，生命情報工学分野におけるタンパク質間相互作用予測という問題に対し，構造情報
に基づく予測の新規手法を提案するものであり，工学上，及び，工業上貢献するところが大きい．よって我々は，
本論文が博士（工学）の学位論文として十分価値あるものと認める． 


