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ガン細胞で過剰発現する human carbonic anhydrase IX のエピトープ配列（PGEEDLP）を持つ抗原ペ

プチドとそれを認識する抗体の作用機序を解明するため、抗原ペプチド単体の水溶液中におけるマルチ

カノニカル分子動力学(McMD)法による立体構造探索を行った。２８０K から７００K の広い温度領域

においてフラットなエネルギーの確率分布が得られたことから、McMDシミュレーションが正常に終了

した。McMDシミュレーションで得られた３００Kの構造アンサンブルを主成分解析法で解析し、第一

主成分軸と第二主成分軸を用いて自由エネルギー地形を作成した。３００K の自由エネルギー地形は、

安定な曲がった構造を持つクラスタとそれ以外の準安定な領域から成ることが明らかになった。報告さ

れている複合体構造中の抗原の構造は、伸びた分子内水素結合が無い構造をしているが、McMDシミュ

レーションから得られた常温の天然構造に近い構造には、分子内水素結合が見られた。また、報告され

ている複合体構造中の抗原は、抗体との間に水素結合を形成している。以上から、抗原の結合メカニズ

ムは、伸びた構造を抗体が選択後、抗原の分子内相互作用が抗原抗体の分子間相互作用に置き換わりな

がら、安定な複合体を形成するものと予測できる。 
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