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【序】グリシンを除くアミノ酸のα炭素はステレオジェニック中心であるため、L体

および D体をとりうる（図１に Serineの L体および D体を示した）。自然界に存在

するほぼ全てのアミノ酸は L体をとるが、どの

ような化学的性質のためにL体が優位になるの

かは、これまで明らかにされていない。我々は

以前の研究で、タンパク質中に存在するアミノ

酸残基の双極子モーメントを計算し、多くの L

－アミノ酸残基の双極子モーメントが D－アミ

ノ酸残基の双極子モーメントに比べ大きいこと

を見いだした。すなわち、双極子モーメントの

大きさの違いが、L体の優位性の一因となった可能性がある。L体と D体では側鎖側

鎖の出る方向が異なっており（図１）、双極子モーメントの大きさの違いはこのため

であると考えた。双極子モーメントの違いが側鎖部の違いによるということを示すた

めに、アミノ酸残基の双極子モーメントを主鎖部と側鎖部に分割する方法を提案する。 

 

【計算・解析方法】アミノ酸残基の双極子モーメントを原子電荷と座標の積の総和で

表わす。双極子モーメントの計算に用いる原子電荷は、MP2/6-311G**レベルで計算

し、Natural Population Analysisを用いて求めた。我々は図２に示したような、α

炭素の原子電荷を２つに分割する手法を提案する。 

図２ 



 アミノ酸残基の原子電荷を主鎖部と側鎖部に分ける。その時に主鎖部と側鎖部を単

純に分割するのではなく、原子電荷の総和が各部でそれぞれ 0になるようにα炭素の

原子電荷 qcを qc1および qc2に分割する。なお、分割したα炭素の原子電荷は、い

ずれもα炭素の位置（rcに置く。このように、主鎖部の原子電荷の総和と、側鎖部

の原子電荷の総和がいずれも０とすることで、双極子モーメントの計算時に原点の位

置を考慮する必要がなくなる。分割した原子電荷とそれぞれの原子の座標を用いて双

極モーメントの計算を行った。 

 図３に alanineを例として、具体的な分割方法を示す。まず、alanineの原子電荷

を計算する（図３(a)）。次に、α炭素の原子電荷を分割し（図３(b)）、分割したα炭

素の原子電荷を用いて各部の双極子モーメントを計算する（図３(c)） 

 

【結果と考察】図３(c)に L-alanineと D-alanineの双極子モーメントを示す。L体の

双極子モーメントのほうが D体の双極子モーメントよりも約 0.28Debye大きい。双

極子モーメントを主鎖部と側鎖部に分割したところ、主鎖部の双極子モーメントの大

きさは L体も D体もほぼ等しい事がわかった。一方、側鎖の Y軸方向の双極子モー

メントは L体が 0.198 Debye、D体が－0.145 Debyeであり、これらの双極子モーメ

ントの差が全体としての双極子モーメントの違いを生じさせる。また、valineについ

ても同様に双極子モーメントの分割を行った結果、主鎖部の双極子モーメントは

alanineの場合とほぼ同じ値であることがわかった。すなわち、主鎖の双極子モーメ

ントは同じ二次構造をとっている限り、側鎖の種類にかかわらずほぼ同じであり、光

学異性体およびアミノ酸残基の種類による違いは、側鎖によるものである。 
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