
平成 27 年度 利用報告書 

課題名（タイトル）： 

分子動力学シミュレーションを用いたタンパク質凝集機構解明 

 

利用者氏名：〇岡本 紳太郎、小須田慧司 

 

所属：生命システム研究センター 生命モデリングコア 計算分子設計研究グループ 

 

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 

 タンパク質が凝集することによってそのタン

パク質が本来持つ立体構造や機能を失ってしま

う。そのため、タンパク質実験や工学・医学的利

用においてタンパク質凝集を制御することは重

要な課題である。一方で、タンパク質凝集の詳細

な機構は明らかになっていない。 

本研究では、ペプチド凝集の全原子分子動力学 

(MD) シミュレーションによる再現を試みた。ペ

プチドを構成するアミノ酸がペプチド凝集に与

える影響について解析し、凝集性・溶解性につい

ての相対的な評価を行なった。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 前年度に得られたデータの利用・保持に用いた。 

 

３． まとめ 

 ペプチド凝集過程の系統的解析を世界で初め

て成功した。静電相互作用や Van der waals 相

互作用といった分子間相互作用によってペプチ

ドの溶解性・凝集性が決定されることを示唆した。

これらの成果を Scientific reports に発表した 

(利用研究成果リスト参照)。 
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