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【Abstract】Antifreeze proteins (AFPs) have been found in many organisms ranging from 

vertebrates to bacteria that inhabit subzero environments [1]. AFPs are suggested to adsorb on 

the surface of nascent ice crystals and prevent water molecules from accessing the ice surface 

at the bound location. We here focused on RiAFP as a target [2] and performed molecular 

dynamics (MD) simulations of ice and a complex of RiAFP and ice in water environment 

below melting temperature to investigate how RiAFP affects the ice growth (T=260K and 

P=450bar). We observed that both the prism and basal surfaces grew by 1 layer from the ice 

in water. On the other hand, the basal surface grew by 3 layers, while the prism surface 

showed little growth due to the existence of RiAFP on the prism surface. These results show 

that RiAFP restrains the ice growth on the prism surface, though the ice growth on the basal 

surface is accelerated. 

	

【序】寒冷地に生息する生物の体内に存在する不凍タンパク質(Anti Freeze Protein : 

AFP)は、何らかの相互作用によって氷結晶表面に吸着し、溶媒の凝固点を大きく降下

させることが知られている。先行研究において [3]、氷結晶表面に AFPが吸着する過

程のシミュレーションがなされているが、依然として AFP の吸着機構および結晶成

長阻害機構は完全に解明されていない。本研究では、2013年に Aaron Hakmらにより

X線構造が解明されたRhagium inquisitor由来不凍タンパク質RiAFP [2] が氷の結晶成

長に対してどのような影響を及ぼすのかを分子動力学(MD)シミュレーションを用い

て解析した。 
【方法】あらかじめ作成しておいた大きな氷結晶のプリズム面に RiAFP の X 線結晶

構造[PDBid:4dt5]の氷結合面を向けて近くに配置し、周辺を水で満たしたものを初期



構造とした。Gromacs5.0.4[4]を用いて、NPTアンサンブルでの分子動力学 
Table 1 Snapshot of ice surface growth from ice (upper) and complex with AFP (bottom). 

	

(MD)シミュレーション（氷の成長を加速するため、温度 260K、圧力 450bar とした）

を 500ns 実行した。分子力場には、タンパク質に関しては Amber14SB 力場を、水分

子には TIP4P/Ice を用いた。また、比較のために氷結晶と水分子のみの系に対しても

同様のシミュレーションを行った。 
【結果・考察】Table 1に結果を示す。氷結晶と水のみの系においては氷結晶のプリズ

ム面もベーサル面も共に１層分成長した。AFPとの複合体においては、AFPが安定に

吸着しているプリズム面はほとんど成長していなかったが、一方でベーサル面は２層

分成長していた。以上の結果は、RiAFPは氷結晶のプリズム面方向の成長は抑制する

がベーサル面方向の成長は促進するということを示唆している。実験において、AFP

が吸着した氷結晶は、本来の形ではなくバイピラミダル構造へと成長することが確認

されている[5]。我々の結果は、実験から得られた「AFPが氷結晶に吸着した場合に氷

のプリズム面方向の成長は遅くなり、ベーサル面方向の成長は速くなる」という仮説

を支持した。本結果は短い時間スケールでの結果であることから、より長時間の場合

や条件を変えた結果も重要である。それらについては当日報告する。 
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