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研究成果の概要（和文）：結晶環境がタンパク質の構造と運動にどう影響するかについての普遍的な知見を得るために
，分子動力学シミュレーションとデータベース解析を組み合わせた解析を行った． タンパク質Cyanovirin-NとBPTIに
ついて，シミュレーションにより水溶液中での安定構造と運動状態を調べ，さらに，結晶環境を再現したシミュレーシ
ョンも行い，比較することにより，結晶環境の影響を定量的に理解した．またその結果を，データベースに登録されて
いる構造の分布に関する統計と比較することで，結晶作成環境がどのように構造に影響したかを調べた．これらの結果
から結晶構造情報を活用する上で有益な知見を得ることができると考える．

研究成果の概要（英文）：Effects of crystal environment on the structure and dynamics of protein molecules 
were examined, by combining molecular dynamics simulations and statistical analysis of protein structure 
database. In particular, we studied cyanovirin-N and BPTI, for which multiple high-resolution X-ray 
structures are available. Molecular dynamics simulations were performed to obtain the conformational 
ensemble in solution. In addition, simulations of proteins in crystal environment were performed in 
comparison to examine the effect of crystal packing quantitatively. These data were then compared with 
the available protein X-ray structures to examine the effect of crystal formation conditions. A large 
number of available structures were analyzed to obtain statistics of crystal structures and compared 
against the conformational ensemble from simulations. These results provide valuable insight into the 
interpretation of X-ray structures to discuss protein dynamics and functions.

研究分野： 計算機生物物理

キーワード： 計算機生物物理　計算機構造生物　結晶構造　分子動力学シミュレーション　データベース解析
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