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 この度、本学会の第 1回若手研究者渡航費助成金の支援を受け、2014年 6月
29日から 7月 3日の間にスイスのチューリッヒで開催された EUROMAR2014に
参加しました。本助成金により NMR国際学会に参加させて戴いたことを、故京
極好正先生と故阿久津政明様ならびにご家族の皆様，株式会社エルエイシステ

ムズ，日本核磁気共鳴学会内藤晶会長をはじめ関係者の皆様に心より御礼申し

上げます。 
欧州で最大規模の NMR学会である本会では、世界各国から先端的な研究者が
集い、口頭発表及びポスター発表を含めると 500 題を超える発表が行われまし
た。また、企業ブースではベンチトップ式小型 NMRや新型オートサンプルチェ
ンジャー、構造解析のソフトウェアなどの展示が行われており、NMRユーザー
として有益な情報を得ることができました。 
私は本会にて、「 Assignment of unknown metabolites by computing of 

correlated-signal based network, structure-explored graph isomorphism and shielding 
constants」と題したポスターを”Computation and Theory”の分野で発表しました。
海藻類は産業的な利用価値が高いと考えられていますが[1]、有用機能について
評価されていない物質は多数存在しているため、海藻類の 13C標識サンプルを作
製し、多様な NMR計測法により代謝混合物群の網羅的な分析を行いました。し
かし、従来法では帰属が出来ない未知シグナルが多数検出されたため、量子化

学に基づく新規帰属法の構築および評価を試みました。まず、代謝混合物群を

想定した標品の混合物を作製し、多次元 NMR計測により得られた相関シグナル
のネットワーク解析を行いました。分離されたネットワークの各ピークに対し

てデータベース検索を行い、得られた部分構造を組み合わせることで構造を推

定しました。推定構造は標品の混合物中のものと一致し、安定配座の化学シフ

トの理論値は未知シグナルの実測値に近い値となりました。また、同様の手法

を 13C標識海藻の代謝混合物スペクトルに適用し、データベース検索[2]で 100%
一致したグルタミン酸の理論的な裏付けを行うことができ、混合物中の未知シ

グナルの帰属への可能性が示唆されました。聴講に来て下さった方々は、ネッ

トワーク解析や構造推定の方法、配座解析に用いた自己組織化マップについて

興味を持っていただく方が多い印象でした。ネットワーク解析においては、ア



ルゴリズムやプログラムの議論を行い、推定部分構造の組み合わせ方や化学シ

フトの理論理の精度などについて指摘を受けました。また、我々が 2014年に発
表した海藻成分の統合解析の論文[3]についても興味を持って頂いた方がいまし
た。これらの議論を通して、論文化に向けてはネットワーク解析および配座解

析の方法などをもう少し改良すべきだと考えました。 
本会では、溶液 NMRをはじめ、固体 NMRや EPR、MRIの最新の研究内容を
知ることができました。今回の口頭発表及びポスター発表の中で特に興味があ

った研究は、コンピューテーション、固体 NMR、メタボロミクスの分野でした。
自身が登録した”Computation and Theory”の分野の発表内容としては、MD計算に
よるシミュレーションと NMR、ESPを組み合わせたアプローチが多い印象でし
た。MD計算は、様々な分子の状態や現象を多様な条件下でシミュレートするこ
とで知ることができ、本研究でも化学シフトの理論値を求める際に、最も存在

しうる分子構造を推定するために用いました。D. Sezerらの発表では、MDシミ
ュレーションを用いて水中におけるテンポールのDNP結合係数とその変化のメ
カニズムを報告し、また、MD計算による DNAの ESRスペクトルを報告してい
ました[4]。S. Olssonおよび D. LesovoyらはMD計算を用いたタンパク質のダイ
ナミクスについての発表を行っており、これらの MD 計算のアプローチは自身
の研究においても参考になるものでした。また、I. Kuprovらの口頭発表および
ポスター発表では、”Spinach”[5]というスピンダイナミクスのシミュレーション
のためのソフトウェアライブラリの報告があり、Gaussian や GAMESS、ORCA
といった量子化学系の計算結果を取り込み解析ができるものでした。オープン

ソースとのことでしたので帰国後に使用してみました。GUI としてはシンプル
で使いやすいと感じましたが、機能面としてはまだ開発段階と考えられ、これ

からの機能の拡張に期待できると考えられました。また、”Metabalomics”の分野
で発表された、間接次元ポイント数の軽減で計測時間短縮に結び付けられる

NUS[6]や、間接次元で高い分解能が期待できる ASAP-HSQC[7]などはとても興
味深く、自身の研究でも使用してみたいと考えました。このような解析技術や

NMR計測技術など、私がまだ試したことのない技術が多くあり、良いインスピ
レーションを受けたと思います。 
最後に，今回このような貴重な機会を与えてくださいました日本核磁気共鳴

学会に重ねて御礼申し上げます。 
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