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１． 本課題の研究の背景、目的 

海綿骨のリモデリング過程において，骨基質中に埋

め込まれた骨細胞は，周囲の力学環境を感知するメカ

ノセンサーとしての役割を担っている．分子スケール

において，アクチンフィラメントが，このメカノセン

シング機構の構成要素として役割を果たしているこ

とが知られている．したがって，アクチンフィラメン

トの力学特性を理解することは重要であり，特に，フ

ィラメントの引張剛性，曲げ剛性，および，ねじれ剛

性は，フィラメントの基礎的な変形を理解する上で必

要不可欠な性質であると考えられる． 

そこで本研究では，アクチンフィラメントの引張，

および，ねじれ剛性に着目する．分子動力学（Molecular 

dynamics: MD）法を適用し，分子構造の動的なふるま

いに基づいて，引張，ねじれ剛性を評価する． 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

２．１ シミュレーションモデル 

本シミュレーションに用いたアクチンフィラメント

構造は，Protein Data Bank に登録されている 1 MVW

データを用いた．まず，同構造から，Fig. 1 に示す，G

アクチン 14個から構成されるアクチンフィラメントを

取り出した．アクチンフィラメントは，およそ 13 個の

G アクチンで半周期構造をなす二重らせん構造を形成

し，本構造はその半周期長さに相当する．次に，本ア

クチンフィラメント構造に対して，フィラメント構造

の中心軸を z 軸とする座標系を定義した．さらに，細

胞質中における分子構造を再現するため，アクチンフ

ィラメント構造周囲の直方体領域 (x 軸方向 117 Å，y
軸方向 118 Å，z 軸方向 473 Å) に水分子を配置した．

また，系全体の電荷を中性に保つため，Na+，Cl−イオ

ンをあわせて 30 mM 配置し，初期のシミュレーション

モデルとした． 

２．２ 分子動力学シミュレーション 

 前節で構築したシミュレーションモデルに対して，

MD 計算を行う．ここでは，汎用分子動力学計算ソフ

ト，NAMD2.6 (Univ. of Illinois）を適用した．初期構

造のひずみを除去するため，12.0 ns 間の平衡化シミュ

レーションを行った．平衡化シミュレーションは，境

界条件を全方向周期境界とし，温度310 K，圧力1.0 atm

の NPT アンサンブルを用いた．時間刻み幅は，2 fs/step

とした．原子間相互ポテンシャルは，共有結合，クー

ロン，および分子間力(Lennard-Jones)ポテンシャルを

合わせて使用した．ここで，クーロン力は PME 法を，

分子間力に対してはカットオフ法を用いて計算した．

平衡化されたモデルに対して，同条件の下 25.0 ns 間の

平衡状態シミュレーションを行った． 

３． 結果 

３．１ フィラメント長さ L(t)  
 Fig. 2(a)に示すように，フィラメント長さL(t)を，フ

ィラメントのマイナス端のアクチン2分子（G1, G2）の

重心位置と，プラス端のアクチン2分子（G13, G14）の

重心位置のz軸方向距離と定義する．平衡状態における

フィラメント長さL(t)の時間変化を同図左に示す．Fig. 

2(a)より，分子構造の熱振動にともない，フィラメント

長さが変動する様子が確認された．25 ns間の平衡状態

におけるフィラメントの長さの平均は，326.6 Åであっ

た． 

３．２ 引張剛性 Kext(t) 
フィラメントの平均二乗伸び<ΔL2(t)>と1 μm長さあ

たりの引張剛性 Kext(t)は，エネルギ等分配則により， 

 

 
Fig. 1 Actin filament model consisting of 14 actin subunits. 
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と関係付けられる．ここで，kB はボルツマン数，T は

温度，< >Δtは，時刻 t における (t - Δt/2 < t < t + Δt/2)

の時間平均を表す．本研究では，時間幅Δt = 0.5，1.0，

2.0，4.0，8.0，および，16.0 [ns]を用いた. 

フィラメント長さの熱揺らぎに基づいて，エネルギ

等分配則式(1)に従い，1 μm 長さあたりの引張剛性

Kext(t)を評価した．時刻 t におけるフィラメントの平均

二乗伸び<ΔL2(t)>，および，引張剛性 Kext(t)の時間変化

を Fig. 2 (b)，および，(c)に示す．フィラメント構造の

変化に対応して，剛性値も時間変化することが確認さ

れた．Fig. 2(c)右に，各時間幅Δt に対して，引張剛性

Kext(t)をヒストグラム表示し，各時間幅Δt に対する剛

性の平均値をプロットした．同図より，時間幅Δt の増

大にともない，引張剛性が減少し，ある値に収束する

ことが示唆された．また，収束した値は，実験値と近

い値を示した． 

 観測する時間幅Δt の増大にともない，引張剛性が減

少したことは，時間幅Δt の長さと構造ゆらぎの空間ス

ケールに相関関係があることが原因であると考えられ

る．つまり，短い時間幅Δt では，フィラメントの構造

ゆらぎの一部が観測されるにすぎないが，一方，十分

に長い時間幅Δt では，フィラメント全体の構造ゆらぎ

を観測することが可能になる．そのため，時間幅Δt の

増大にともない，観測される構造ゆらぎの大きさが増

大し，結果，引張剛性が減少することが考えられる．

しかし，構造ゆらぎの空間スケールと時間スケールの

関係を厳密に解析するためには，より長時間のシミュ

レーションを実行し，考察する必要があり，今後の課

題である． 
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 フィラメントの両端の影響を調べるため，中心の 10

個の G アクチンから構成されるフィラメントの剛性を

解析した．これを Fig. 2 (c)に示す．その結果，14 個の

G アクチンから構成されるフィラメントに比して引張

剛性がわずかに増大することが示唆された． 

３．３ フィラメントねじれ角Θ(t)  

 フィラメントのねじれ角Θ(t)を，Fig. 3(a)に示すよう

に，フィラメントのマイナス端のアクチン 2 分子（G1, 

G2）の方向ベクトルと，プラス端のアクチン 2 分子（G13, 

G14）の方向ベクトルがなす角と定義する．平衡状態に

おけるフィラメントのねじれ角Θ(t)の時間変化を同図

左に示す．フィラメン長さ L(t)と同様に，ねじれ角Θ(t)
が変動する様子が確認された． 

３．４ ねじれ剛性 Ktor(t)  

 フィラメントの平均二乗ねじれ角<ΔΘ2(t)>と単位長

さあたりのねじれ剛性 Ktor(t)は， 
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と関係づけられる．時刻 t におけるフィラメントの平均

二乗ねじれ角<ΔΘ2(t)>，および，ねじれ剛性 Ktor(t)の時

間変化を Fig. 3(b)，および，(c)に示す．結果として，

引張剛性 Kext(t)と同様の傾向が見られ，時間幅Δt の増

大にともない，ねじれ剛性は減少し，実験値に近い値

に収束することが示唆された． 

４． まとめ 

本研究では，MD シミュレーションを適用し，ア

クチンフィラメントの引張，ねじれ剛性を評価した．

その結果，観測する時間幅の増大にともない，引張，

ねじれ剛性は減少し，実験値に近い値に収束するこ

とが示唆された． 
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