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題　目：光受容タンパク質のタンパク質震のストレステンソル解析

(主論文の要旨)
光受容タンパク質 Photoactive Yellow Protein (PYP) はバクテリアの負の走光性に関与する

機能を持つ。PYPは発色団として pCAを持つ。PYPが光エネルギーを吸収し、N 末端領域の構造

変化を起こす現象はタンパク質震、proteinquake、と呼ばれている。proteinquake はその現象が

earthquake に似ているために、この様に名付けられた。

proteinquake は earthquake と同様に、震源を持つと考えられている。PYPの proteinquake

の震源については実験的な研究はなされているが、理論的報告は未だ無い。本研究の目的は、この

PYPの proteinquakeの震源がどこにあるのかを理論的計算科学の立場から探り、特定すること

である。proteinquake の震源ではストレスが開放されるため、ストレスの変化が大きい箇所が

proteinquakeの震源であると考えられる。そこで我々は、原子レベルでPYPの proteinquake の

震源を特定するために、初期構造pG と三つの中間体 pR、pB1そして pB2のMD シミュレーショ

ンを行い、タンパク質を構成する各原子のストレステンソルをH. Rafii­Tabarの方法で計算した。

そしてそのストレステンソルの大きさが、各構造状態間でどの様に変化しているか調べた。その

結果、pRから pB1 に遷移したときに、Tyr42 のヒドロキシル基の酸素原子で、最も大きくストレ

スが開放されていた。そこで我々はPYPの proteinquake の震源はTyr42 のヒドロキシル酸素原

子であるとした。また pB1 では pR に比べてGlu46の OE1でストレスが溜まっていた。これらの

結果はPYPの proteinquakeのシナリオとして実験的に提唱されているものと一致する。一方、

暗状態で pCA と Phe96の間にはCH/ 相互作用が存在し、これがPYPのフォトサイクルの時間

に影響を与えているという報告がある。ストレステンソル解析の結果、pR と pB1を比較すると

Phe96 ではストレスの変化があったため、pCA と Phe96 の間の MD シミュレーション中での

pCAと Phe96 の相対的な配置を調べた。その結果、pG、pB1そして pB2ではCH/ 相互作用は存在

するが、pR ではCH/ 相互作用が存在する可能性が低かった。さらに各構造状態間でストレスを

比較して、ストレスの変化のあった原子が含まれるアミノ酸残基が幾つかの PYPで保存してい

るか否か調べた。その結果、ストレスの変化のあった 25 のアミノ酸残基のうち、9つのアミノ酸

残基が保存されていた。保存されていたアミノ酸残基はPYPの機能発現に重要な残基であった。

　以上の結果から、本研究で行った MD シミュレーションによるストレステンソル解析は

proteinquake や分子の機能に重要な役割を果たす残基を特定するのに有効な方法であると言え

る。


