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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 

【成果１】光合成光化学系 IIの電子移動に関与するアミノ酸の役割を解明 

光化学系 IIは植物や藻類の光合成において水を分解し酸素を発生する反応を触媒する

蛋白質である．ここでは，光誘起電子移動反応が起こり，それにより触媒部位が活性

化される．その電子移動を仲介しているアミノ酸であるチロシン Z (TyrZ) の隣には

ヒスチジン (His) とアスパラギン (Asp) が存在し，水素結合を形成しているが，そ

の役割は不明であった．本研究では，Hisがラジカル化する可能性があること，また

Aspの側鎖の向きが Hisのラジカル化の可否を制御していることを明らかにした． 

【成果２】ロドプシン蛋白質で波長を制御しているアミノ酸残基を特定 

Anion channelrhodopsin (ACR)は，オプトジェネティクスにおいて，光による神経の

抑制ツールとして注目を集めてきた．しかし ACRは吸収波長のピークは 460 nm付

近と生体透過性が低いために，実際にオプトジェネティクスに応用する際には，効率

が悪い．そこで，より有用なアプリケーションを作りだすために，より超波長を吸収

するミュータントの創造が期待されている．しかしながら，当初 ACRの分子構造は

実験的にわかっていなかった．そこで本研究では，すでに構造が解けている ChRの

構造をベースにホモロジーモデリングおよび分子シミュレーションも用いて ACRの

構造をモデルした．更に，そこの構造を元に岡山大学の須藤研究室と協力して，有用

なミュータントの探索を行い，波長に影響のあるアミノ酸残基を特定した． 

【成果３】溶媒の量子化学効果を取り入れた計算手法の効率化と精度向上 
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我々が以前開発した size-consistent multipartitioning (SCMP) QM/MM 法は，溶媒

の量子化学効果を分子動力学計算への取り込みを可能にした．SCMP法の最大の欠点

として，理論上すべての QM/MM分割の重みが 0となることが生じ得る．対策として

は，QM/MM分割数を増やせばよいが，計算コストの上昇を招く．そこで，本研究で

は，分割の更新方法に柔軟性も持たせて効率化を図った．具体的には，SCMP法では

QM領域が乱れた場合，その QM/MM分割はコンパクトな QM領域をもつ QM/MM

分割に更新される（分割の更新）．従来は，更新後の構造は，最もコンパクトな

QM/MM分割に限られていたが，今回はその拘束条件を緩めて更新の頻度を増やし

た．その結果，シミュレーションが安定したことに加え，空間的連続性が上昇するこ

とで計算精度も向上することも確認した． 

 

３．学際共同利用として実施した意義 

計算機の使用に当たって，筑波大学計算科学研究センターの重田教授のグループよ

り，技術面・学術面の両面から多くの助言をいただいた．メニーコア CPUマシンに関

しても，助言によりスムーズなプログラムの導入に成功した．  

 

４．今後の展望 

これまでの研究で，蛋白質内プロトン移動の機構を調べる手段が確立されていたが，

当年度は，プロトン移動だけでなく，蛋白質内電子移動やエネルギー移動についても

研究対象とし，光合成蛋白質の電子移動機構や光受容・物質輸送蛋白質の光反応に関す

る研究を新たに行った．その成果として，それらの蛋白質内反応の分子機構を理論的

に調べる手段が確立されつつある．今後はこれらの方法を組み合わせることで，より

複雑な酵素の反応機構の全体像を解明することに挑戦していきたい．  
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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 

COMA ○ 86,400 21,600 

Oakforest-PACS ○ 304,400  

※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。 

 


