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研究成果の概要（和文）：蛋白質のドメイン運動は蛋白質が有する固有の機能に深く関与していると知られてい
たが、精度良くその運動を探知し更に解析する手法が確立していなかった。そこで、申請者は中性子スピンエコ
ー法 (NSE) とMDシミュレーションを組み合わせたMD-NSE法により蛋白質のドメイン運動の記述を試みた。NSE測
定から得られた拡散定数のQ依存性 (D(Q))をMD シミュレーションのtrajectoryから計算されたD(Q)と比較する
と回転拡散のみならず、ドメイン運動に由来する運動の組み合わせで記述できた。更に、ドメイン運動を詳細に
解析すると主にドメインの開閉に対応した運動であることが分かった。

研究成果の概要（英文）：It is known that protein domain motion is highly relevant to its intrinsic 
function, however the experimental method and analysis has not been well-established. In order to 
overcome such a situation, we tried to establish the method that can describe protein domain motion 
properly through the combination of neutron spin echo (NSE) and MD simulation, "MD-NSE". By 
comparing the Q dependence of diffusion coefficient (D(Q)) derived from NSE to that calculated from 
the trajectory of MD simulation, experimentally observed D(Q) was described by the combination of 
rotational diffusion and domain motion, nicely. In addition, it was revealed that domain motion from
 MD simulation mainly corresponded to the opening and closing of two domains from careful analysis 
on MD simulation results. Finally, we succeeded to describe the protein domain dynamics by newly 
developed MD-NSE method. 

研究分野：生物物理

キーワード： 中性子散乱　蛋白質　ダイナミクス
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