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遺伝子と量子は20世紀の科学を大きく変革した。

遺伝子の発見は遺伝子組換え技術に発展し，蛋白質工学が登場した。蛋白質の構造と機能
を詳細に研究することが可能になった。

21世紀の生命科学にさらに大きなインパクトを与えるものは….それは量子ではないだろうか。
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量子酵素化学の発想

• 化学反応とは電子の挙動が支配する現象。

• 酵素分子内で起こる化学反応を量子化学計算で予
測できれば，酵素の反応機構解析や精密な分子設
計ができるだろう。

• 計算の専門家でないタンパク屋にも出来る方法はな
いだろうか。

• 律速段階に直接関わるアミノ酸残基に限定する。
• 溶媒としての水分子は計算しない。
• 市販のパソコンで計算を行う。
• 半経験的分子軌道計算MOPACを使う。

• 実験による検証をする。

- 12 -



2. 分子軌道計算に基づく酵素の精密分子設計と実験による検証

岡山大学 大学院自然科学研究科 田村 隆

アミノ酸9個のペプチドで充分 ?

まずは，遷移状態を探す
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遷移状態から反応前と反応後へ
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Asp, Glu, Tyrの導入効果
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Arg, Trpの導入効果

Ac-Ser-Ile-Lue-Arg-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)

Ac-Ser-Ile-Lue-Trp-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)

Hisの導入効果
Ac-Ser-Ile-Lue-His-Ala-Gly-Cys-Cys-Gly (end)
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活性化エンタルピーΔHキ計算予測値 (kcal/mol)

TrxR1-Q494X-U498Cの発現
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Dixon プロットによる活性比較
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CPC:
Ser-Ile-Lue-Gln-Ala-Gly-Cys-Pro-Cys-Gly

Ahrreniusプロットによる活性比較
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CPC

Ea = (傾き)×2.303RT

⊿Hキ = Ea－RT

⊿Gキ = ‐RTln(kcat・h/kB・T)

⊿Sキ = (⊿Hキ－⊿Gキ ) /T
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分子軌道計算の理想と現実

次世代型の蛋白質工学を目指して
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量子の世界に飛び込んでみよう !
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