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現在、アミロイド繊維の構造決定を固体 NMR で行っている。固体 NMR は、試料調製が用意などの利

点があるものの、検出シグナルが弱いために、シグナルに対するアミノ酸の割り当てが難しい。また、繊

維中では同種のアミノ酸が近接するために、アミノ酸の割り当てはさらに困難であり、推定した立体構造

が正しいか判断するのが難しい。 

最近、亀田は MD シミュレーションを用いて、蛋白質変異体群の熱安定性（変性温度 Tm）を予測する

ことができることを示した（論文投稿準備中）。本年度はこの手法を用いて、構造決定途中の立体構造の

安定性を評価し、立体構造の妥当性を検証できるか調査を行った。まず、すでに決定されているアミロイ

ド立体構造と、現在構造決定途中の立体構造について、MD シミュレーションを用いて比較を行ったとこ

ろ、現在構造決定中の立体構造の熱安定性が極めて低いことを示唆するデータが得られ、まだきちんとし

た立体構造が得られていないことが示唆された。 
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