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１．研究目的 

蛋白質におけるプロトン(H+)/電子/エネルギー移動反応はあらゆる生体反応において重

要な役割を演じているが，その分子機構は不明であることが多い．本研究の目的は，

計算機科学と生命分野との共同研究により蛋白質構造を用いた理論計算を行い，H+/電

子/エネルギー移動の機構を調べる手段を確立し，それを種々の蛋白質（光受容・物質

輸送蛋白質等）に応用し生体内の反応機構の解明に役立てることである． 

 

２．研究成果の内容 

2.1 光合成光化学系 IIに関する研究 

光化学系 IIは植物などの光合成で水分解・酸素発生反応を触媒する蛋白質である．触

媒部位にはMn4CaO5錯体がある．これに関する以下の成果を得た． 

【成果 1】Mn4CaO5錯体を模した人工錯体において，Caなど酸化還元活性のない金属

の役割を明らかにした[13]． 

【成果 2】Mn4CaO5錯体の近傍に存在する塩素イオンの役割はMn4CaO5錯体からの電

子移動を促進することであることを明らかにした[5]． 

【成果 3】Mn4CaO5錯体からの電子移動とプロトン移動に関するこれまでの知見をま

とめた[3]． 

【成果 4】非ヘム鉄を経由したキノンからキノンへの電子移動機構を明らかにした

[6]． 

2.2 光合成光化学系 Iに関する研究 

植物や藻類の光合成で CO2を還元するための還元力を固定する役割を持つ光化学系 I

では光エネルギーによりクロロフィルから鉄硫黄錯体へと電子移動が起こる．これに

関する以下の成果を得た． 

【成果 5】鉄硫黄錯体間の電子移動機構を明らかにした[11]． 

【成果 6】鉄硫黄錯体の電子状態が混合電子化になっている機構を周辺蛋白質環境の

観点から明らかにした[2]． 

2.3 紅色光合成細菌の反応中心に関する研究 
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【成果 7】クロロフィル上で起こる光誘起電荷分離反応のダイナミクスを紅色光合成

細菌の反応中心と光化学系 II反応中心の比較において明らかにした[14]． 

【成果 8】反応中心における電子の終着点であるキノンへの電子共役プロトン移動の

機構とプロトン移動経路を明らかにした[12]． 

2.4 ロドプシンに関する研究 

ロドプシンはレチナールの光異性化により，プロトンポンプ，イオンチャネル，光セ

ンサーなど様々な機能を発現する蛋白質群である．これに関する以下の成果を得た． 

【成果 9】共役系を長くしたレチナールアナログを導入した蛋白質の吸収波長が短波

長化する機構を明らかにした[8]． 

【成果 10】プロトン移動を利用して細胞膜内外でのアニオン輸送が制御される機構を

明らかにした[7](プレスリリース１)． 

【成果 11】色素が形成する低障壁水素結合で起こるプロトン移動により、色素の吸収

波長が変化する機構を明らかにした[1]． 

2.5 その他の蛋白質に関する研究 

【成果 12】脂質二重膜を構成するリン脂質を膜の反対側に輸送するフリッパーゼ蛋白

質(ATP11C)が脂質特異性を有する機構を明らかにした[10]． 

【成果 13】イネに存在するケイ酸輸送蛋白質における輸送機構を明らかにした[9] (プ

レスリリース２)． 

【成果 14】ペプチドを加水分解する含亜鉛酵素であるアミノペプチダーゼ N におい

て，活性が基質に依存する原因を分子科学的観点から明らかにした[4]． 

 

３．学際共同利用が果たした役割と意義 

上記の成果は分子動力学シミュレーション (MD) と量子化学計算を主軸にするもので

ある．これらの計算では，条件をいろいろと変えながら，大規模な計算を複数回行う

必要がある．潤沢に割り当てていただいた計算資源を効率的に使うことにより，これ

が可能となった．もしも学際共同利用がなければ，短期間でこれらの研究成果を上げ

ることは困難であった．以上の理由により学際共同利用が果たした役割と意義は非常

に大きい． 

 

４．今後の展望 

これまで，プロトン移動や電子移動に加えて，光吸収過程や光誘起電荷分離過程など，

光が関わる化学反応についても，理論解析する手法を確立し，種々の蛋白質に対して成

果を挙げた．今後は単体の蛋白質だけでなく，近年構造が明らかになってきている蛋白

質超複合体についても解析の対象を広げていきたい． 
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