
2P058　 密 度 湎 関 数 滕 に よ る ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー と
DNA間 の 特 異 的 相 互 作 用 の 解 析

(蹊 橋 技 術 科 学 大 学 、 知 識 情 報 工 学 绻 )
○ 松 庡 　 誠 , 仙 石 　 康 雄 , 関 野 　 秀 男 , 栗 田 　 典 之 *

*E-mail: kurita@cochem2.tutkie.tut.ac.jp

ポ ス ト ゲ ノ ム 研 究 に お け る 重 要 課 題 の 一 つ に 転 写 ･翻 訳 機 構 の 解 明 が
あ る 。 こ の 機 構 は 、 現 蹡 論 的 に は 明 ら か に な っ て い る が 、 原 子 レ ベ ル で
の 十 分 な 解 明 は な さ れ て い な い 。 例 え ば 、 躠 の 制 御 タ ン パ ク 軪 で あ る ラ
ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー は 、 オ ペ レ ー タ ー DNAに 結 合 し 、 ラ ク ト ー ス オ ペ
ロ ン の 発 現 を 抑 制 す る 。 こ の ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー に ア ロ ラ ク ト ー ス
が 結 合 す る と 、 リ プ レ ッ サ ー は DNAか ら 分 離 し 、 DNA２ 重 鎖 が １ 重 鎖 に ほ
ど け 、 DNAか ら RNAへ の 転 写 が 開 始 さ れ る 。 し か し 、 ア ロ ラ ク ト ー ス が 結
合 し た 情 報 が ど の よ う に ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー 中 を 伝 達 し 、 リ プ レ ッ
サ ー と DNAの 分 離 を 引 き 起 こ す か は 未 解 明 で あ る 。
我 々 は 、 ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー の DNA結 合 ド メ イ ン で あ る 認 識 へ リ

ッ ク ス 部 と DNAの 特 異 的 相 互 作 用 の 原 因 を 明 ら か に す る た め に 、 こ れ ら
の 複 合 体 モ デ ル を 作 成 し 、 そ の 電 子 状 態 を 半 経 験 的 分 子 軌 道 滕 を 用 い て
解 析 し た [1]。 こ の 解 析 に よ り 、 特 異 的 相 互 作 用 の 一 要 因 が 明 ら か に な
っ た が 、 全 躌 を 把 握 す る に は ま だ 不 十 分 で あ っ た 。
本 研 究 で は 、 よ り 具 体 的 に ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー と DNAと の 結 合 に

重 要 な ア ミ ノ 酸 を 同 定 す る た め 、 密 度 湎 関 数 滕 に 基 づ く Ab initio分 子
軌 道 計 算 で モ デ ル 分 子 の 電 子 状 態 を 高 纾 度 に 解 析 し た 。 そ の 際 、 モ デ ル
分 子 が 巨 大 で あ る た め 、 Fragment 分 子 軌 道 (FMO)滕 [2]を 用 い た 。 さ ら
に 、 認 識 へ リ ッ ク ス 中 で ど の ア ミ ノ 酸 が DNAと の 結 合 に 重 要 で あ る か を
明 ら か に す る た め に 、 認 識 へ リ ッ ク ス 部 の ア ミ ノ 酸 置 換 を 行 い 、 置 換 部
位 と DNA間 の 相 互 作 用 エ ネ ル ギ ー の 変 化 を 調 べ た 。 ま た 、 認 識 へ リ ッ ク
ス と 結 晶 渴 、 DNAと 結 晶 渴 間 の 相 互 作 用 エ ネ ル ギ ー と 電 荷 分 布 の 変 化 を
調 べ 、 ラ ク ト ー ス リ プ レ ッ サ ー と DNA間 の 特 異 的 相 互 作 用 に 結 晶 渴 が ど
の よ う な 影 響 を 与 え る か を 検 討 し た 。
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