
Fig.1 Structure of sweet-tasting 

protein, des-pGlu brazzein. 
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【緒言】【緒言】【緒言】【緒言】 

1994年に発見されたブラゼイン（brazzein）は，数種類の甘味タンパク質のなかで，最も

小さく，最も甘いものの一つである．ブラゼインは，西アフリカ原産の植物 Pentadiplandra 

brazzeanaの果実から抽出され，その構造は 54種のアミノ酸から成る一本のポリペプチドで

ある．自然界には 2 種類のブラゼインが存在していて，一つは N 末端にパイログルタミン

酸をもつもの（存在確率 80％）で，一般に brazzeinと呼ばれる．もう一つ（存在確率 20%）

は N末端のパイログルタミン酸が無いもので，des-pGlu brazzeinと呼ばれる．brazzeinの甘

さは 2%のスクロース水溶液の 2000倍であり，des-pGlu brazzeinにいたっては，さらにその

2倍の4000倍であることがわかっている．brazzeinおよびdes-pGlu brazzeinは熱的に安定で，

その甘さ持続時間は，98℃で 2時間，80℃で 4.5時間である．1) 

本研究は，以前から当研究室で行ってきたライフおよびグリーン・イノベーション研究

の一つである甘味の発現機構の解明の一環として，2, 3) タンパク質の全電子量子化学計算を

行うことができる量子化学計算ソフトウェア ProteinDFを用いて，des-pGlu brazzeinの電荷

分布や分子軌道を算出し，甘味との相関を検討したものである． 

【方法と結果】【方法と結果】【方法と結果】【方法と結果】 

des-pGlu brazein を構築するために， Protein Data Bank から，NMR により決定された

brazzeinの立体構造（PDB code : 2brz）をダウンロードし，N-末端のパイログルタミン酸を

除去した．（Fig.1）以下，des-pGlu brazeinをブラゼインと記す．このブラゼインに対して，

以下のようなAMBER9での分子力学計算および分子動力学計算を実行し，構造を調整した．

すなわち，まず，ブラゼインの周囲 8.0Åに水分子を配置し，分子動力学計算の初期の発散

を防ぐ意味で分子力学計算によるエネルギー極小化計算を行った．ついで，温度 300K で，

30ps までの分子動力学計算の後，再度の分子力学計算によってエネルギーを極小化した．

さらに，その極小化構造の周りの水分子を除去してから，ProteinDFシステムの GUIソフト

ウェア ProteinEditerを用いてカウンターイオンを配置し，引き続いて行ったブラゼインの座

標を固定した分子力学計算でカウンターイオンの位置

を調整した．このようにして構築，調整したブラゼイ

ンについて、ProteinDFを使用する SVWN汎関数での

全電子量子化学計算を検討した．  

ProteinDFの特徴は，タンパク質全体を一度に計算せ

ずに，段階的にいくつかのステップに分けて計算する

ことにある．そこでブラゼインの計算では，4 つのス

テップに分割して行った．まず，ステップ 1では，ア

ミノ酸1残基毎の計算を行い，つぎにステップ2では，

3残基毎の計算を，続いてステップ 3では，9～11残基

毎に分割しての計算を，最後のステップ 4で全アミノ

酸残基の計算を行った．この分割操作は ProteinEditor

である程度自動で行われるが，計算対象のタンパク質



の構造をよく考慮して手動で分割を調整する

必要がある．4) 具体的には，ステップ 3におい

て，ブラゼインのヘリックスや折れ曲がって

いる部分を途中で切らないように注意した．

Fig.2に示したステップ 4における全エネルギ

ーから，この計算は 40回の繰り返しでスムー

スに収束していることが確認された． 

ブラゼインの静電ポテンシャルマップ 3)

（Fig.3 の a，b はそれぞれ 180°回転した方

向から見たもの）を算出したところ，Lys5，

His31，Arg43などの塩基性アミノ酸は正に強

く帯電し，Asp29，Glu41などの酸性アミノ酸

と C-末端の Tyr54は負に強く帯電しているこ

とが認められた．また、上記のアミノ酸とは異なる中性アミノ酸の Tyr8 が、正に帯電して

いることが明らかとなった．これらのアミノ酸残基は，全て甘味度の変化に関与すると報

告されているもので，1) 興味深い結果と言える． 

【まとめ】【まとめ】【まとめ】【まとめ】 

甘味タンパク質ブラゼインに対して，密度汎関数法に基づいた ProteinDFによる全電子量

子科学計算で静電ポテンシャルマップを算出し，アミノ酸残基の電荷分布を調べた．その

結果、ブラゼインの甘味度の変化に関与すると報告されている特定のアミノ酸残基が正ま

たは負に強く帯電していることを見出した．これは、以前から行っている糖分子の量子化

学計算 の結果 2)と同様，電荷分布と甘味度の関連性を示唆するものである．目下，ブラゼイ

ンのフロンティア分子軌道（HOMOと LUMO）や軌道エネルギーを算出し，甘味との関連

性を検討中である． 
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Fig.2 Total energy at step4.    

Fig.3 Electrostatic potential maps (a and b) of des-pGlu brazzein.    




