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　アルツハイマー病は 記憶障害などの症状で知られている認知
症であり、 その原因としては アミロイド β と呼ばれるタンパ
ク質が脳内で凝集し、 それにより神経細胞死が引き起こされる
ため であると考えられている。 神経細胞死の原因を探るに
は、その原因物質である アミロイド β がどのように神経細胞に
影響を及ぼしているかを 知る必要があるが、そのためには、そ
の第一歩として 、凝集した時のアミロイド β がどのような構造
をとっているのかを 知ることが重要になると考えられる。 

　しかしながら、天然変性タンパク質であるアミロイド β の 凝
集構造を 実験的に特定することは非常に難しい。その理由とし
ては、環境の変化で凝集構造が変化するほど、凝集体は弱く結
合しており、環境を変化させることなく、構造を決定する必要
があるからである。近年、我々は蛍光相関分光法を用いて アミ
ロイド β の凝集体の成長過程について調べ、 その大きさを特定
することに成功しているが[1] その具体的な構造の解明にはい
たっていない。 そこで、一つの方向性として計算によってその
構造を 明らかにしていくことが期待される。

　構造探索の手法としては分子動力学法、モンテカルロ法、 遺
伝的アルゴリズムなど様々なものが使われてきた。 近年は構造



サンプリングの手法として 拡張アンサンブルに基づいた 優れ
たサンプリングの手法が 数多く提案されて、広範な探索空間を
詳細に 調べられるようになってきている。 しかしながら、
40〜42 残基からなるアミロイド β の 凝集体のように 大きな物
質が取りうる様々な 構造を全て調べるのは容易ではない。 
 
　本発表では、 アミロイド β の取りうる構造について調べたの
で、 その結果を発表していく。
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