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 昨年度に引き続き，主に(i)分子シミュレーション技術の開発に関して研究を進めた．蛋白質の二次

構造の形成には水素結合が強く関わっている．二次構造中の水素結合エネルギーを定量的に見積もる

ことは蛋白質の立体構造形成原理の理解に加え，分子力場の改良にも役立つ．昨年度は 310ヘリックス

（3_10H）および π ヘリックス（PiH）の水素結合エネルギーを量子化学計算により調べたが，本年度

は隣接残基の影響を調べるためにモデル毎に水素結合形成による電子密度変化を解析するとともに，α

ヘリックス（AH）の結果との比較を行った．また，3 種類のヘリックスについて，各長さの Whole helical 

structure モデルにおける水素結合結合 1 つあたりのエネルギーの平均値を求めた．長さ 0 を除いて，ヘ

リックス長が大きくなるにつれて平均エネルギーが下がる傾向が見られた．これは水素結合の協同作

用を示してしるかもしれない．現在，解析結果の論文にまとめているところである． 

 βシートやβターンにおける水素結合エネルギーの解析の準備も進めている．βシートについて

は，平行βシート（PB）と逆平行βシート（APB）の 2 種類について，それぞれ長さ 1〜5 残基の 2本

鎖モデルを作成した．いずれもポリアラニンの N 末端をアセチル基（Ace）で、C 末端をメチル基（Nme）

でキャップした分子（Ace-Alan-Nme）である．モデル構造は二面角を固定し最適化を行った（PB：ϕ = 

-119°, ψ  = 113°，APB：ϕ = -139°, ψ  = 135°）． 

今後，βシートモデルについては，whole structure モデルに加えて minimal hydrogen bond モデルも作

成し，negative fragmentation approach により水素結合エネルギーを評価する予定である．計算には，ヘ

リックスモデルの解析と同様に B97D/6-31+G(d)法を用いる予定であるが，他の計算手法についても検

討する．分子力場（Amber99SB）による水素結合エネルギーの計算も同様に行う．各二次構造の評価結

果が揃った後に，さらに詳細な解析を行い，分子力場の改良について検討する予定である． 

 
 
 

 


