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ダイニンストークの構造探索をマルチカノニカル分子動力学(molecular dynamics, MD)シミュレーショ

ンを用いて行った。マルチカノニカル MD は常温から高温をランダムウォークする拡張アンサンブル法

の一種で、局所構造にトラップされることなく広い構造空間を探索することができる。タンパク質は高

温状態でアンフォールドするので、天然構造周辺の構造空間を探索するためには構造を拘束する必要が

ある。拘束が弱すぎれば構造が崩壊し、強すぎればほとんど動かないことになるので、本研究では拘束

条件の検討を行った。ここでは、二次構造を保持するために天然構造で水結合を形成しているペアを距

離拘束した。これに加えて、N 末、C 末が大きく壊れないように、N 末、C 末の Cα原子に距離拘束を

施した。280 Kから 700 Kの広い温度領域において平らなポテンシャルエネルギーの分布が得られマル

チカノニカル MD は正常に動作した。得られた常温の構造を解析したところ、コイルドコイル構造の微

小管結合部位に近接した領域で大きな構造揺らぎが見られた。他方、コイルドコイル構造の N 末、C末

領域では揺らぎは小さく、また、コイルドコイル構造のレジストリの変化は見られなかった。今後は計

算モデルや拘束条件を詰めていきたい。 
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