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研究概要： 

ダイナミックに熱揺らぎするタンパク質分子の分子内部における熱流ベクトルを用

いて、分子が動作する機構を解析できる。まず、タンパク質をアミノ酸単位に分割

し、各アミノ酸内部で、あるいは異なるアミノ酸の間で局所熱流hlocalを定義する。

すると、これらのhlocalを用いて各部位の局所熱伝導度llocalを計算できる。もし、異

なる部位のhlocalがお互い無相関であれば、llocalの重み付き足し算で分子全体の熱伝

導度lを再構成できる。ところが、これまでの計算によって、hlocal間の相関が無視で

きないことがわかってきた。そこで、本研究では、異なる部位のhlocalの間のcross 
correlationを繰り込んだ形でllocalを計算する理論モデルを検証する。 
 
研究内容： 

３６残基のアミノ酸からなるタンパク質

(hp36) を水和させ、MD により構造サン

プリングを実施した。アンサンブルより

50 点のスナップショットを抽出し、NVE 

MD シミュレーションを 50 本実行するこ

とでタンパク質分子の熱流 h の時系列を

得た。（図１） 
         
次に部分熱流解析のモデルを構築した。

アミノ酸α内の熱流 hα,αおよび隣接す

るアミノ酸α、α+1 間の熱流 hα,α+1を

計算し、熱流は主鎖に沿ってのみ流れる

と仮定した。各々の部分熱流の自己相関

関数(ACF)の時間積分(Λα,α及びΛα,α+1)

を総和すると、分子全体の熱流 ACF の時

間積分(Λ)の 1.63倍となってしまっ

た。（図２） 

 

そこで、部分熱流 ACF 間の近距離 cross-correlation(ξ)を用い、Λα,α及びΛα,α+1 
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の補正を行なった。その結果、補正された部分熱流 ACF の時間積分の総和はΛの

1.01倍となり、1 %以下のエラーを達成した。（図３）。 

  

次に、アミノ酸の種別ごとにタンパク質

の熱伝導度への寄与を調べた。すると、

タイプごとに異なる局所熱伝導度が定義

できそうであることが分かった（図

４）。 
 
 
 
残基ごとの局所熱伝導度をアミノ酸残基

の Voronoi体積、局所熱流 ACF（図５の

式）を用いて定義すると、局所熱伝導度

は荷電アミノ酸 > 極性アミノ酸 > 疎

水性アミノ酸の順に減少することが分か

った。また、局所密度と局所熱伝導度の

相関は予想よりも緩やかであることが分

かった。 
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