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【序】 

  シニョリンはアミノ酸 10残基からなる直鎖状のペプチドであり, 単量体で溶解し, 水中で
固有の 3 次元構造を形成する[1]. さらに, 加熱などによって, サイズの大きい天然タンパク
質と同じように可逆的かつ協同的な構造転移を示すことが知られている. そのために,シニョ

リン分子はタンパク質の構造安定化機構や立体構造形成の理解のために適したモデル系のひ

とつとみなすことができる. 本研究では, 3D-RISM/MD シミュレーション法[2, 3]を用いてシ

ニョリン分子の構造転移を解析し,その性質について検討する. 

【計算】 

  3-D RISM理論は, 分子性液体を扱う統計力学理論で, DNAやタンパク質のような生体高分

子の溶媒和構造を正しく記述することが出来る. 基本方程式を以下に示す[4-6]. 

	
 	
 	
 	
  

は溶質-溶媒間の全相関関数, は溶質-溶媒間の直接相関関数, は溶媒の分子内相関関

数, は溶媒の密度, は溶媒の全相関関数である. これを用い, 277Kから 367Kまで 10点の

状態でシニョリンの 3D-RISM/MD計算を行い, 構造転移の解析を行った. 

【シニョリン】 

  シニョリンのアミノ酸配列は Gly-Tyr-Asp-Pro-Glu-Thr-Gly-Thr-Trp-Gly である. 各アミ
ノ酸の疎水性スコア[7]を表 1に示す.  

アミノ酸 Gly Tyr Asp Pro Glu Thr Gly Thr Trp Gly 

疎水性スコア 0.00 0.96 -0.77 0.72 -0.64 0.26 0.00 0.26 2.25 0.00 

表 1. シニョリンのアミノ酸配列と疎水性スコア. 数値が大きいほど疎水性が高い. 

【結果】 

  真空中にシニョリン 1分子を配置した系と, 温度 297K, 比誘電率 78.6964, 水のモデル

TIP3P, 密度 0.9973335[g/cm3]の溶媒にシニョリン 1分子を配置した系に対し, 共役勾配法を用

いて構造最適化を行った. 初期構造は PDBに登録されている構造(PDB code: 1UAO)を用いた. 

これは, 2次元 1H-NMR法により決定された溶液中の構造である. 
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  それぞれの立体構造を図 1に示す. また, 対象とする構造とどれだけ似ているかの指標と

なる RMSD(Root Mean Square Deviation)を, PDB構造を基準として調べると, 真空中の最適化

構造では 1.98[Å], 溶液中の最適化構造では 0.71[Å]であり, 真空中のエネルギー安定構造はや

や異なる.  

           
図 1. PDB構造(左), 真空中の最適化構造(中), 溶液中の最適化構造(右) 

 

  次に, それぞれのエネルギー構成を表 2に

示す. 真空中に比べて, 静電相互作用の部分

が溶液の場合は小さくなっているが, 溶媒和

自由エネルギーからの寄与で大きく安定化

していることがわかる. 3D-RISM/MD計算の

詳細な結果などについては当日報告する. 
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In vacuo In solution 

BOND 3.71 2.37 

ANGLE 14.27 13.28 

DIHED 77.84 71.13 

VDWAALS -42.92 -52.72 

EEL  -801.26 -636.90 

1-4 VDW 28.75 31.41 

1-4 EEL 544.30 542.72 

ERISM 0.0 -222.84 

TOTAL -175.30 -251.56 

表 2. BOND : 結合伸縮によるエネルギー, ANGLE : 

結合角によるエネルギー, DIHED : 二面角によるエ

ネルギー, VDWAALS : 非結合相互作用エネルギー, 

EEL : 静電相互作用エネルギー, ERISM : 過剰溶媒

和自由エネルギー. 単位は全て kcal/mol. 


