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タンパク質はほとんどの生物学的プロセスを担って

いるが、調べてみると意外にも、単独で生理機能を発

揮するタンパク質はまれである。ほとんどのタンパク

質はパートナーとの相互作用（複数のタンパク質間複

合体形成含む）を介して初めて機能を発現できる。 

従来、タンパク質間相互作用（特に会合過程に着目）

の主たる駆動力は疎水的相互作用である考えられてき

た。しかしながら、最近の理論的研究によると、親水

的相互作用が駆動力であるという答が得られている

(Ben-Naim, J. Chem. Phys. 2006)。このことは、タンパク

質間会合における界面残基の約 70％が親水性あるい

は解離性残基であるというバイオインフォマティクス

解析からも裏付けられる (Ansai and Helms, Proteins, 

2005)。 

タンパク質間会合には、通常の化学反応と同様に障

壁が伴うと考えられる。特に、親水的タンパク質間の

会合では、大きな脱水和のペナルティのため大きな障

壁が生じると予想される。ところが、PMF(potential of 

mean force)計算によると、自然界で最も強いタンパク

質間相互作用である barstar-barnase の系においてさえ、

この会合は barrierless であるという結果が得られてい

る(Ulcan et al., J. Chem. Theory Comput, 2014)。この予想

外の結果はどのように解釈されるべきだろうか。 

最近、われわれは、典型的な親水性ドメインである

ヌクレオチド結合ドメイン（NBD）の会合過程のエネ

ルギー障壁を MD 計算と 3D-RISM 計算により評価し、

会合の起こりやすさとタンパク質の熱揺らぎ（柔らか

さ）の関係を調べた。 

図 1 は、２つの NBD の会合過程における自由エネ

ルギーG 変化を示す。ここで、自由エネルギーは２つ

の NBD 間の直接の相互作用（Amber 力場による相互

作用エネルギー）と水和自由エネルギー(3D-RISM 計

算による)の和として評価した。青線は２つの NBD を

剛体と近似した場合、赤線は各 NBD に熱揺らぎを許

しながら接近→コンタクトさせた場合の結果を表して

いる。なお、後者のトラジェクトリーは重心間距離を

反応座標としたターゲット MD 計算から得た。 

剛体の会合では 100 kcal/mol にも及ぶ障壁が生じ

ており、通常の実験条件下では会合はほとんど起こら

ないという非現実的結果になった。ところが、タンパ

ク質が揺らぎながら会合する場合は、障壁は 15 

kcal/mol 程度まで低下することが判明した。自由エネ

ルギーを詳細に分析した結果、30-32Å 付近で障壁が生

じる原因は、NBD 間の引力相互作用を相殺して余り

あるほどの水和エンタルピーの急激な上昇にあること

がわかった。言い換えると、予想通り、脱水和のペナ

ルティが原因で障壁が生じるということである。 

図 1 の結果は、タンパク質に揺らぎがあると界面の

水が“抜けやすく”なり、脱水和のペナルティが大き

く低下することを意味している。実際、2 つの NBD に

挟まれた水の個数を調べると、揺らぎがある場合は水

が徐々に界面から抜けるが、剛体の場合はコンタクト

直前で一輝に抜けるため大きなペナルティが生じるこ

とがわかった。 

近年、タンパク質の熱揺らぎと機能の関係が精力的

に研究されてきているが、“機能発現の助走段階である

パートナーとの複合体形成の段階においてすでに、揺

らぎ（柔らかさ）が必須の役割を果たしている”こと

を本研究は初めて示した。 

  

図1 NBD-NBD会合過程の自由エネル

ギー変化
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GGoorrddoonn  RReesseeaarrcchh  CCoonnffeerreennccee,,  MMoolleeccuullaarr  aanndd  IIoonniicc  CClluusstteerr へへのの参参加加  

おおよよびび AAnnddrreeyy  VViilleessoovv 研研究究室室訪訪問問報報告告 

宮﨑 充彦 （東工大・A02 計画研究分担者） 
 

本新学術領域の研究者海外派遣支援を受けまして、

2016 年 1 月 17～22 日の日程で米国カリフォルニア州

Ventura に お い て 開 催 さ れ た Gordon Research 

Conference, Molecular and Ionic Cluster（MIC）に参加し

ました。さらに学会終了後は、南カリフォルニア大学

（USC）の Andrey Vilesov 教授の研究室を訪問させて

いただきました。 

MIC は気相クラスター研究についての最新の研究

成果を議論する会議であり、1990 年からに 2 年毎に開

催されてきている。テーマとなる内容は、クラスター

の生成法、その性質の研究手法、量子化学計算に基づ

く理論的研究を大きな柱とし、構造論、ダイナミクス、

凝縮系や生体系へのアプローチまでを含み、クラスタ

ー研究のほとんどすべてを含むといっても過言ではな

い重要な会議となっている。そのため大御所の先生方

から若手研究者まで、気相クラスター分野の著名な研

究者が数多く参加し、世界の潮流を伺うことが出来る

貴重な機会である。 

今回の会議では、最近の流れを反映してエレクトロ

スプレー＋冷却イオントラップを用いた極低温クラス

ターイオンに対する分光研究の様々な応用展開につい

ての発表がなされた。実験的研究については正にそれ

一色の感があり、その研究の進展の勢いに圧倒される

思いがあった。また、旧知の面々とも久しぶりに話す

ことができ、個人的にも楽しむことが出来た。 

私自身は溶媒和クラスター内での化学反応ダイナミ

クスの実時間観測についてのポスター発表を行ったが、

大きな収穫は、直接の発表内容ではなく、今回の発表

内容ではないが興味を持って研究を進めている系につ

いての理論研究を行っている若い研究者と知り合えた

ことである。理論研究としても実験的なデータを求め

ている面があり、こちらも専門的な理論的サポートを

欲していたところであり、両者にとって良い機会とな

ったと思う。このような意外な出会い、発見があると

ころが学会へ参加する面白みの一つである。実際には

そういう機会に恵まれることはそう多くはないのだが、

今回の派遣支援は、その面で私にとって非常に時期を

得たものになり、感謝したいと思う。 

会議終了後には、南カリフォルニア大学の Andrey 

Vilesov 教授の研究室を訪問した。Vilesov 教授は、He

の超流動ナノドロップレットを極低温マトリックスと

して利用する分光研究の第一人者である。前回の MIC

の Chair でもあり、今回の MIC でも超流動 He ナノド

ロップレットのX線回折についての講演を行なうなど、

精力的に研究を進めている。 

実験室では、He ドロップレット装置を見学させてい

ただき、真空系への配慮が重要であることを教授ご自

身で丁寧に説明していただいた。想像していたよりシ

ンプルな装置だが細部にまで注意が払われており、さ

すがと驚かされた。 

また教授のご厚意で、一つ下の階の Hanna Reisler 教

授の研究室も同時に見学させていただいた。Reisler 教

授は Vilesov 教授と共同で塩酸‐水クラスターの赤外

分光を行なっており、私が最近参考文献として利用し

ていた別の研究者の結果が、間違った帰属に基づくこ

とを明らかにしていたことを教えられ、不勉強を恥じ

たと共に、このような機会に直接話をすることで、直

に情報を入手できる重要性を改めて確認した次第であ

りました。 

最後に、今回の訪問では本新学術研究の公募班にも

参加されている九州大学の関谷先生と根本研究所の岡

田博士も独立に訪問を予定されており、現地でご一緒

させていただき存の外、楽しい時間を過ごすことが出

来ました。御両名にも感謝いたします。 

 

Andrei Vilesov 教授（右）の Office にて。壁に掲げられた絵

は、教授の奥様の手によるもの。左はご一緒した岡田博士。 
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 Gordon Research Conference 参加報告 

 
中村 駿太 (名工大・A03 神取研・修士 1 年生) 
 

2016 年 1 月 24 日～29 日、米国テキサス州にあ

る Hotel Galvez で開かれた Gordon Research 
Conference (GRC) に参加しました。今回の渡航に

は、本新学術領域より若手研究者の研究促進のた

めの海外派遣支援制度を通して多大なご支援を賜

りました。関係者の方々にこの場をお借りして深

く御礼申し上げます。 
本会議のテーマは”Photosensory Receptors & 

Signal Transduction”であり、動物から植物まで幅

広い光応答タンパク質に関する最先端の研究成果

が報告されました。特にオプトジェネティクスへ

の応用に関する研究成果が多く、動物の行動だけ

でなく遺伝子のはたらきまで光で制御可能になっ

てきていることが印象的でした。私は ”Effects of 
chloride binding on monkey green pigment 
studied by FTIR spectroscopy”という題目で、3
日目と 4 日目にポスター発表を行いました。

Monkey green pigment (MG) とは、サル緑感受性

視物質のことを指し、網膜に存在する色覚視物質

のひとつです。MG は、タンパク質内部にクロラ

イドイオンを結合することで、極大吸収を長波長

シフトさせることが知られています。しかしなが

ら結晶構造はもとより構造情報もほとんどないた

め、制御メカニズムは分かっていません。今回私

は、MG の赤外差スペクトルから、細胞外第 2 ル

ープに存在すると予想される β シート構造とレチ

ナール C14 位近傍との相互作用が波長制御に関わ

っているという内容の発表を行いました。ロドプ

シン研究者以外の方にも興味をもって聞いていた

だき、イオンはどのアミノ酸と相互作用している

か、どのような相互作用が波長制御に関わってい

るか、といった本質的な質問に対しディスカッシ

ョンすることができました。 
GRC の前日には若手を主体とした Gordon 

Research Seminars (GRS) が開催され、こちらで

もポスター発表をしましたが、若手研究者が積極

的に討論する姿勢に刺激を受けました。レベルの

高い質疑が繰り返される中で、私も手を挙げて質 

 
問し、議論に参加できたことは自信につながりま

した。「海外では、発言をしないことは意見を持っ

ていないことと同じとみなされる。」と聞いたこと

がありますが、自分の意見を持ち発信することの

大切さを再確認しました。昼のフリータイムには、

GRC 伝統のフットサル大会への参加など研究以外

にも交流でき、充実した時間を過ごすことができ

ました。 
神取研究室からは私を含めた計 5名がGRCへ参

加し、全員が GRC 参加前に北米各地の研究室を訪

問しました。博士後期課程 2 年の伊藤さんはグエ

ルフ大学の Brown 教授、博士研究員の今野さんは

テキサス大学の Spudich 教授のもとを訪問され、

セミナーで発表して活発なディスカッションを行

われたと伺っています。私は、神取教授、博士後

期課程 1 年の吉田さんと一緒に、オハイオ州クリ

ーブランドにあるケース・ウェスタン・リザーブ

大学の Palczewski 研究室を訪問し、GRC と同内

容でセミナーにて口頭発表を行いました。

Palczewski 研は、分子基盤に基づいた視覚研究を

行っており、神取研で博士号を取られた片山博士

が色覚視物質の結晶化に尽力されている研究室で

す。セミナーには私が予想していたよりも多くの

方に参加していただき、発表後にたくさんの質問

をいただきました。Palczewski 研は、生体内での

視サイクルに関する研究において世界をリードし

ており、私の研究結果に対しても、生体内でどう

ふるまうのかについて興味を持って頂いたことが

印象的でした。ラボツアーでは昆虫細胞を用いた

大量発現系や完全暗室など、結晶化のための質の

高い環境に驚かされました。一方、それでも研究

成果は得られておらず、色覚視物質の結晶化の難

しさを痛感しました。改めて、神取研究室の一員

として赤外分光法を用いた色覚視物質の構造解析

に少しでも貢献したいと強く思いました。 
国際学会への参加と研究室訪問は、国内では得

難い貴重な経験でした。研究結果だけでなく研究

者としても世界で戦えるよう、今回の経験を糧に

より一層精進したいと思います。 
 

ケース・ウェスタン・リザーブ大学でのセミナー フットサル大会後の集合写真 
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