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常磁性を持つイオンを蛋白質上に付加したタグに結合させ、様々な pH での PRE 測定を組み合わせた

NMR 立体構造測定を行うことで、通常の手法に比べてより細密に立体構造を決定できることを明らかに

した。 
以下、より詳細に述べると、常磁性を持つイオン Gd3+を蛋白質上に付加したタグに結合させ PRE 測定

を pH6~8 で行った観測データを組み合わせた立体構造決定法を検討したところ、ユビキチンの立体構造

を通常の PRE を用いた方法と比べ、より細密に決定できることを示した。また、Gd3+タグをポリグリ

シンに結合させた pH 滴定実験を行ったところ、タグの pKa が 7.0 付近にあるために、pH6~8 と狭い幅

の変化にもかかわらず、タグの状態が大きく変化することがわかった。さらに pH=6,8 での MD シミュ

レーションにより、pH に応じてユビキチンの立体構造は変化せず、Gd3+タグの位置のみが変化するこ

とを示し、pH=6~8 での測定は、複数の異なるタグを用いた測定を行ったことに相当することを確認し

た。 
現在、本内容で論文を執筆中であり、近日中に投稿する予定である。本年度行った手法開発は溶液 NMR

測定と理論計算に基づいて行ったものであり、今後は固体 NMR 測定への応用を行っていく。 
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