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§１．研究成果の概要 

 生命現象は生体内での酵素反応によって支えられており、酵素反応は極めて優れた特性を持っ

ている。その特性発現の機構を解明することは学術的重要性のみならず、エネルギー開発や環境

問題解決にとって現在極めて重要となっている。酵素反応は活性中心で行われるが、特定の（保

存された）アミノ酸で構成されており、多くの場合補酵素や金属イオンを活用することで、反応を進

行させている。 

 化学反応は分子の構造変化だけでなく、プロトン移動、電子移動など複雑な量子状態変化が絡

んでいる。そのため、正確な解明のためには、量子状態を特定し、素反応過程を明らかにすること

が極めて重要となっている。 

 本研究では酵素反応における量子状態の決定と反応過程を解明するための理論化学計算手法

を創り出し、生体内で重要な反応における量子性と反応性の相関（反応量子性）を解き明かす。今

年度は銅含有アミン酸化酵素(CAO)、サルコシンオシキダーゼ(MSOX)、シアン耐性呼吸酵素

（TAO）、光合成光捕集タンパク質 C-フィコシアニン(CPC)についての量子状態解析を実施し、研

究を発展させた。 

 CAOでは中性子構造解析の結果を元に、活性中心の奇妙なプロトンについて理論解析を行い、

アスパラギン酸の２つのコンフォメーションが混合している可能性について指摘した。 

 MSOXでは複雑な電子状態を解析し、CPG 基質における反応機構を決定した。 

 AOX では基質酸素分子と結合を探索し、複数の end-on 型であることを理論的に示した。H2O2

の阻害活性を発見した。 

 CPC では側鎖プロピオン酸残基のコンフォメーションが励起状態構造変化に影響を与えることを

明らかにした。 
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