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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】光化学系 II 二量体の結晶構造で観測されていた Mn4CaO5錯体のモノマー毎

の構造の違いの原因を特定した[2]． 

【成果 2】Mn4CaO5錯体の Ca 原子の置換がプロトン移動と電子移動に及ぼす影響を明

らかにした[3]． 

【成果 3】光化学系 II では捕集した光エネルギーをコアアンテナから反応中心へ移し

て反応に利用している．そのエネルギー移動経路を特定した[5]． 

【成果 4】電子を仲介する機能をもつ特別なチロシン残基(TyrZ)から Mn4CaO5錯体へ

の量子的電子移動経路を特定した[6]． 

【成果 5】電子スピン共鳴により観測されている Mn4CaO5錯体の中間状態のスピン構

造を計算し，錯体配位水のプロトン化状態を特定した[12]． 

【成果 6】光化学系 II では，非ヘム鉄付近で起こるプロトン移動が光保護作用に関係

していることを明らかにした[13]． 

【成果 7】植物の光化学系 II に特異的にみられる表在性蛋白質の変異体では，変異ア

ミノ酸周辺の水素結合ネットワークが変化するために酸素発生反応に影響を与えるこ
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とを明らかにした[15](プレスリリース)． 

【成果 8】電子輸送体キノンの放出に伴うプロトン移動の機構とその経路を解明した 

[16]． 

【成果 9】非アクティブな電子移動経路上に存在する酸化還元活性をもつチロシン残

基(TyrD)の酸化還元に伴い，低障壁水素結合が形成されることを明らかにした[18]． 

2.2 その他の光合成光化学系に関する研究 

光化学系 II の反応中心は紅色光合成細菌の反応中心と共通の祖先をもち，これらは

Type II 型反応中心と総称される．一方，植物の光合成で CO2固定に使われる還元力を

光エネルギーより生み出す光化学系 I は緑色硫黄細菌やヘリオ細菌の反応中心と共通

の祖先を持ち，Type I 型と総称される．これらの反応中心に関する以下の成果を得

た． 

【成果 10】紅色光合成細菌で起こっているキノンへプロトン移動はアスパラギン残基

によって仲介されていることを明らかにした [1]． 

【成果 11】３種の Type I 型の光合成反応中心の電子移動エナジェティクスを計算し，

種ごとの特徴を解析した [11]． 

【成果 12】Type II 型の光合成反応中心のキノン A からキノン B までの電子移動エナ

ジェティクスとキネティクスを量子論的に計算し，種ごとの特徴を比較した [9]． 

【成果 13】ホモダイマー状の Type I 型光合成反応中心における電子移動経路を同定し

た[11]． 

2.3 その他の研究 

【成果 14】がんの創薬ターゲット蛋白質 HIF-1 へのシグナルを仲介する蛋白質

ZBTB2 を同定し，構造と機能の関係を明らかにした[7]． 

【成果 15】ヘリオロドプシンではプロトン移動に誘起されて構造変化が起こることを

明らかにし，その分子機構を解析した[8]． 

【成果 16】バクテリオロドプシンの反応サイクル中に観測されている吸収波長シフト

の機構を解明した[10]． 

【成果 17】ケージ錯体に内包されたアミド分子においては，ケージ内包によりアミド

結合がねじれ，アルカリ加水分解における OH-付加反応の活性化障壁が下がることを

明らかにした[14]． 

【成果 18】カルボン酸の C=O 伸縮振動数と pKaの関係を明らかにし，ロドプシンの

アスパラギン酸に応用した[17]． 

 

３．学際共同利用プログラム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
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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，光合成蛋白質をはじめとする光受容蛋白質ににおけるプロトン移動，電子移

動，光吸収過程などの化学反応について解析を行っただけでなく，創薬ターゲット蛋白

質の機能についても理論解析する手法を確立し，成果を挙げた．今後は，クライオ電子

顕微鏡により得られた構造を用いることで，さらに分子量の大きい蛋白質超複合体の

機能を構造ダイナミクスも含めて解析する手法を確立していきたい． 
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Center 

 

(3) その他 

プレスリリース: 

「植物の光合成初期過程の酸素発生活性を向上させるアミノ酸変異を発見—光合

成・人工光合成の光エネルギー変換効率の向上へ期待—」2022 年 8 月 18 日 京都

大学 

https://www.kyoto-u.ac.jp/ja/research-news/2022-08-18 

 

 

 



筑波大学計算科学研究センター 2022 年度学際共同プログラム利用報告書 

 

使用計算機 使用計算機に○ 配分リソース※ 

当初配分 追加配分 

Cygnus ○ 7,560  

Wisteria/BDEC-01 ○ 212,500  

※配分リソースについてはノード時間積をご記入ください。 

 


