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（５）研究成果の概要（公開） 
蛋白質の二次構造の形成には水素結合が強く関わっている。二次構造中の水素結合エネルギーを定量的

に見積もることは蛋白質の立体構造形成原理の理解に加え、分子力場の改良にも役立つ。本研究では、分

子シミュレーション技術の開発の一環として、長時間シミュレーションに耐える分子力場の開発を目指し

て研究を進めた。タンパク質の高次構造に依存する新規な力場関数とそのパラメータの開発のため、量子

化学計算による二次構造形成機序を調べるため、それぞれ、4 残基ごと、3 残基ごと、5 残基ごとに水素結

合を形成するヘリックス型の二次構造を持つ、αヘリックス、310ヘリックス、π ヘリックスの水素結合エ

ネルギーを量子化学計算により調べた。 
量子化学計算により得られた各水素結合ペアの水素結合エネルギーを古典分子力場（AMBERff99 力場）

で計算されたものと比較したところ、α ヘリックスおよび π ヘリックスでは従来使われる分子力場より水

素結合エネルギーが小さくなった。これは、隣接するペプチド結合のカルボニル基、アミノ基により、水

素結合をつくるペプチド結合の脱分極が起こったためと考えられる。実際に水素結合をつくるペプチド結

合のみのモデルでは、水素結合エネルギーは分子力場のものとほぼ同じになり、また隣接するペプチド結

合を加えたモデルでは水素結合エネルギーが小さくなることを量子化学計算により確認した。一方で、310

ヘリックスでは、310ヘリックスでは他の 2 種類のヘリックスとは異なり、隣接するペプチド基の脱分極効

果だけでなく、さらに前後の一巻き分の脱分極の影響も重要となることを示唆している。 

以上から、構造形成にかかわる水素結合などの正殿相互作用が二次構造の影響を受けており、二次構造

にもとづく分子力場の開発の必要性を明らかにした。 
今後さらに詳細な解析を行い、どのように力場に反映させるべきかを検討する。また、βシートやター

ン構造についても水素結合エネルギーの評価を行い、分子力場の改良について検討する予定である。 


