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[緒言]α-ヘリックスから形成される超二次構造の素構造のひとつにα-ヘアピン構造がある。わたした

ちはこれまで、二つのα-ヘリックスを連結するペプチド部分（-Gly-Gly-Gly-）について可能性のあ

るすべてのコンホメーションを初期構造として、分子力学に基づく構造最適化計算を行い、二つのα-

ヘリックスの空間的配置様式について検討を試みてきた。その結果、次の４点を明らかになった。（１）

Ala 残基近似による(Ala)20-Gly-Gly-Gly-(Ala)20の場合において、右巻きのパッキング様式を有するα

-ヘアピン構造が最安定構造となり、天然の超二次構造における素構造を再現できる。また（２）

Gly-Gly-Gly 部分の構造多様性に対応して、右巻きのパッキング様式を有する多くのα-ヘアピン構造

が安定な極小構造として存在すること、すなわち、右巻きのパッキング様式を維持しながらも、α-ヘ

アピン構造自体はゆらいでいる。（３）Lys 残基と Glu 残基の側鎖間の静電相互作用の導入、あるいは

2 つの Cys 残基間のジスルフィド結合の導入により、右巻きのパッキング様式を有するα-ヘアピン構

造がさらに安定化しうる。（４）この安定化に適した Lys 残基と Glu 残基、あるいは 2つの Cys 残基の

導入位置は特異的で、前者よりも後者の方が、その制限が大きい。今回、水溶液系において、α-ヘア

ピン構造がどのような動的挙動をとるかを検討するため、水分子を配置した系について、分子動力学

計算を試みた。  

[方法] ECEPP 力場を用いた分子力学計算から得られた Ac-(Ala)2-Cys-(Ala)17-(Gly)3-(Ala)16-Cys- 

(Ala)3-NHMeとAc-(Ala)3-Cys-(Ala)16-(Gly)3-(Ala)16-Cys-(Ala)3-NHMeの最安定構造を初期構造として、

PrestoX ver.3.0 を用い分子動力学計算を行った。統計集団はカノニカルアンサンブル、周期境界条件、

力場パラメータは Amber99、カットオフ長は9.0Å、数値解法は RESPA 法を用い、時間ステップは、結

合伸縮、結合変角は 0.5fs、ねじれ角、インプロパーねじれ角は 1.0fs、ファンデルワールス相互作用、

静電相互作用は 2.0fs を用いた。長距離相互作用計算には PME 法、温度制御は能勢‐Hoover の方法で

設定温度は 300K とした。 

[結果] Ac-(Ala)2-Cys-(Ala)17-(Gly)3-(Ala)16-Cys-(Ala)3-NHMe の 1000psec における分子図を図１に

示した。Ｎ端から３番目と４０番目の位置の Cys 残基間に存在するジスルフィド結合により、２つの

ヘリックスからなるヘアピン構造は、時間経

過に伴う揺らぎはあるものの、基本的には維

持されていることがわかる。ヘリックスを連

結している３つの Gly 残基の二面角は、２１

番目と２２番目のGly残基のφについて揺ら

ぎがみられたが、２３番目のGly 残基につい

ては、300psec 以降はＣ端側のヘリックスに

取り込まれ変化しなかった。ヘリックス中央

部に位置する１１番目と３３番目のAla残基

のα炭素間、およびヘリックスの連結部に隣

接する２０番目と２４番目のAla残基のα炭

素間の距離は、大きな変化を示さなかったが、

分子末端の２つのAla残基のα炭素間の距離

は、分子末端部分での二面角の揺らぎを反映

して、約６Åの変化を示した。Ac-(Ala)3- 

Cys-(Ala)16-(Gly)3-(Ala)16-Cys-(Ala)3-NHMe

の場合も、同様の傾向が得られた。 
今回の水溶液系におけるシミュレーショ

ンの結果は、前報の ECEPP を用いた水分子を

考慮しない系における安定構造の集団とし

ての構造特性の結果と同様に、ジスルフィド

結合の導入によりαヘアピン構造が安定化

しうることを示している。 
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Figure 1.   Snap shot of Ac-(Ala)2-Cys- 
(Ala)17-(Gly)3-(Ala)16-Cys-(Ala)3-NHMe  
at 1000pc. 
 
 


