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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

さまざまな細胞に発現し、免疫システムや生命維

持に関係する TRIM タンパク質は自己会合によ

る高次構造を形成する。この構造のキーになるタ

ンパク質間相互作用を個別に抜き出して、大規模

な会合体の全体構造のモデル構築を目指す。

NMR によるタンパク質複合体構造解析による多

量体の対称軸決定と AMBER による分子動力学

シミュレーションによる全体配向の決定を組み

合わせることで、モデル構造を構築することを目

的としている。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

TRIM タンパク質の B-Box ドメインの自己会合

体の対称軸については、これまでに NMRによる

構造計算と AMBER によるシミュレーションで

構造についての情報が得られている。B-Box から

続く Coiled-Coil 領域について、2 量体や 3 量体

を仮定して、分子動力学シミュレーションを行い

つつ、NMR 実験データと比較検討を行った。ま

た、Coiled-coil領域の自己会合による B-boxドメ

インの空間分布について、単純なモデル系を作っ

て分子動力学シミュレーションを行った。 

 

３． 結果 

Coiled-coil領域は、溶液中でアミノ酸配列解析や

Coiled-coil 予測ツールを用いて得られた結果と

は異なり、領域全体を使って多量体を形成してい

ないことが分かった。一部の領域が会合すること

で多量体を形成していることが示唆される NMR

実験データが得られているが、他の部分は

Coiled-coilを形成しておらず、ランダム構造であ

ることが分かった。分子動力学シミュレーション

で再現を試みたがNMR実験データを反映する構

造を得ることができなかった。 

４． まとめ 

TRIM タンパク質の Coiled-coil 領域の構造につ

いて、実験と計算機シミュレーションによりモデ

ルを用いた検討ができた。 

 

５． 今後の計画・展望 

TRIM タンパク質の自己会合構造および機能の

全容解明に向けた構造情報の取得を目指して、実

験データの取得方法およびモデル構造のシミュ

レーション方法を確立していく。 

 

６． 利用がなかった場合の理由 

当研究領域が所有する計算機の時間に余裕があ

ったため、RICCの利用がなかった。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


