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9.  研究実績の概要 

下欄には、当該年度に実施した研究の成果について、その具体的内容、意義、重要性等を、交付申請書に記載した 

「研究の目的」、「研究実施計画」に照らし、600字～800字で、できるだけ分かりやすく記述すること。また、国立 

情報学研究所でﾃﾞｰﾀﾍﾞｰｽ化するため、図、ｸﾞﾗﾌ等は記載しないこと。 

 本研究では、低障壁水素結合（LBHB）の存在が実証された光センサー蛋白質（Photoactive 
Yellow Protein, PYP）をモデル蛋白質として、蛋白質中での LBHB の物理化学的特性を明らか

にすることを目的とし実施してきた。本年度は、 (1)LBHB の結合エネルギーの評価を行い、

(2)LBHB の形成条件について検証した。 
（1）LBHB を通常の水素結合に変換した変異体（E46Q）を作製し、X 線並びに中性子併用結

晶構造解析によって変異効果を検証した。変異に伴い、LBHB に近接する短距離水素結合

（pCA-Y42）の水素結合長が、2.52Å から 2.48Å まで短くなっているものの、pCA-Y42 間の水

素原子は Y42 と共有結合しており、イオン性水素結合が保持されていることが確認できた。こ

れらの水素結合の変化を除き、他の領域では、顕著な構造変化を示さなかったことを踏まえ、野

生型（LBHB）、E46Q（HB）及び E46A（水素結合なし）に対して酸滴定を行い、LBHB の結

合自由エネルギー（6.9 kcal/mol）は、HB（4.4 kcal/mol）の約 1.5 倍程度であることを明らか

にした。（2）（1）の結果から、短距離イオン性水素結合（pCA-Y42）が、低障壁水素結合形成

に作用していることが示唆された。検証のため pCA-Y42 間の水素結合を解消した変異体（Y42F）
の構造解析を行ったところ、置換に伴い、pCA-Y/F42 の Cξ原子間距離が 3.24Å から 3.29Å に

増加すると同時に、pCA-E46 間の水素結合長は 2.56Å から 2.63Å まで増加することがわかった。

この結果は、置換に伴い、pCA-E46 間の低障壁水素結合が通常の水素結合に転換したことを示

している。以上の結果から、pCA-E46 間の低障壁水素結合が形成に際する、pCA-Y42 間のイオ

ン性水素結合による幾何学的制限の重要性を示している。                                                                                    
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11．現在までの達成度 
 下欄には、交付申請書に記載した「研究の目的」の達成度について、以下の区分により自己点検による評価を行い、 
その理由を簡潔に記述すること。また、国立情報学研究所でﾃﾞｰﾀﾍﾞｰｽ化するため、図、ｸﾞﾗﾌ等は記載しないこと。 
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12．今後の研究の推進方策 
 本研究課題の今後の推進方策について簡潔に記述すること。研究計画の変更あるいは研究を遂行する上での問題点 
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ないこと。 
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