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 転写因子 c-Myb の DNA 結合ドメイン R2R3 について、その特徴的な揺らぎを解明すべく、pH 変化

に伴う二次構造変化とフォールディング熱力学量との相関解析を行った。その結果、R2R3 のαヘリック

ス含有量は、フォールディングのエンタルピー変化量と相関することが明らかになった。

Endo-1,3-β-glucanase 触媒ドメインについて、既知の結晶構造にラミナリヘキサオース（6 糖）を結合

させた複合体の MD シミュレーションを行った。その結果、基質結合サブサイトの還元末端側でより強

固に結合し、非還元末端側のグルコースユニットは動きも大きいことが明らかになった。これらの結果

は、鎖長を変えた各種基質の結合熱力学解析結果をも良く説明しうるもので、複数の結合サブサイトを

持つグルカナーゼの基質認識機構について、新たな知見を得ることが出来た。クチナーゼについて、既

知の結晶構造にモデル基質を結合させた複合体のモデリングを行った。その結果に基づき、各種変異体

を作製して、個々の活性を評価した結果、モデリングの妥当性を実証するとともに、高機能化酵素の創

製にも成功した。 
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