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Ⅰ タンパク質内プロトン輸送機構の理論解析 
Theoretical analyses of proton transport processes in Cytochrome c Oxidase 

 
神谷克政・重田育照・押山  淳 

Kamiya, K., Shigeta Y., Oshiyama, A. 
 

立体構造と電子状態の間の表裏一体性に着目し、蛋白質の構造と機能の間の相関関係を電子論的に

調べている。高分解能で立体構造が決定されているチトクロム酸化酵素に対し、本酵素が駆動するプ

ロトン移動や電子移動の反応機構を、量子論に基づく第一原理電子状態計算により調べた。プロトン

移動経路を構成するアミノ酸や水分子により形成される水素結合環境の機能的な重要性が明らかにな

った。 

 
 

Ⅱ 人工 DNA の構造と安定性の理論解析 
Theoretical analyses of structure and stability of artificial DNA 

 
重田育照 

Shigeta Y. 
 

近年、DNA類似塩基を持つ人工DNAの合成やチミンミスマッチ構造への金属配位等が注目を浴びて

いる。我々は、Hg含有チミンミスマッチ構造のUVスペクトルの第一原理計算から、濃度に依存した

スペクトルのピークシフトの原因が、最低非占有軌道のHg-Hg間の直接相互作用によって引き起こさ

れる事を明らかにした。またCu含有人工DNAの電気伝導の理論計算から、Cu配位によって1000倍程

度の伝導性の向上が見られる事も明らかにしている。 
 
 

Ⅲ 生体ナノシステム解析のための 

第一原理分子動力学計算法の開発 
Development of first principle molecular dynamics for nano-bio systems 

 
重田育照・押山  淳 

Shigeta Y. , Oshiyama, A. 
 

ピコメーターサイズの現象は、量子力学に基づいている。特に、機能を司る化学反応を理解する為
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には、系の電子状態変化を解析する必要がある。一方、系を構成する粒子数が多くなると、動力学的

揺らぎや統計力学的な取り扱いも必要になる。我々は、生体ナノシステム解析のため実空間密度汎関

数理論＋メタダイナミクス法を開発し、タンパク質内での構造揺らぎを伴う水素移動を研究している。

また、水素の量子同位体効果を扱う新規手法開発も行っている。 
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