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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 

タンパク質による糖鎖分子の認識機構の解明に

は、糖の水酸基や水分子との水素結合の理解が欠

かせない。また、糖鎖は一般に柔軟な構造をして

いると考えられているが、そのダイナミクスを定

量的に評価することが重要である。本研究では異

性体の関係にあるモデル糖鎖を対象として、分子

動力学（MD）計算を行い、糖鎖のコンフォメーシ

ョンとダイナミクスについての解析を行った 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

モデル糖鎖として、以下の 4 つの糖鎖を対象とし

て、力場 GLYCAMGlycan11 を使い amberAMBER で分

子動力学計算を行った。 

 

(1)          (2)        (3)          (4) 

３． 結果 

以下に(2) Neu5Acα(2-6)Gal と(3) Neu5Acα

(2-6)[Galβ(1-3)]Gal のα2-6 結合のグリコシ

ド結合まわりの２面角φ、ψ、ωの分布を示す。 
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(2)と(3)では、φ、ω角はほとんど分布に違いが

認められなかった変化がない。しかしながら、ψ

角では２糖と３糖では trans-gauche に対応する

角度（を示す 150 から 240 度）を示している部分

の分布存在確率においてがわずかな違いが見ら

れた。 

４． まとめ 

MD 計算の結果より(2)と(3)の 2 糖、3糖の結果よ

りダイナミクスはほとんど大きな違い変化がは

ないことが明らかになった。一方φについては、

NMR 測定によって得られたスピン結合定数（3JH,H,
 

3JC,H ） の 結 果 で は よ り 、 (2) と (3) の φ の

trans-gauche に対応する角度を示す（150 から

240 度）を示している部分の分布が多少異なって

いることが示唆された。全く異なるアプローチ

（NMR,MD 計算）で同様の傾向が観測された。 

５.  今後の計画・展望 

今回の計算では現時点では、NMR の観測の結果とか

ら多少の違いについてはMD計算の結果からではよ

り確かな根拠にするのは難しいは完全には一致し

ない。今後はサンプリングの手法を精査する予定

である。さらに、他の糖鎖についても NMR と MD 計

算を用いて立体構造の変化とダイナミクスについ

て研究を進める予定である。 
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