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We have studied construction of protein-mimic structures through the concerted folding 
and assembly of short peptide ligands and metal ions. Previously, the chemical synthesis of a 
6-stranded β-barrel has been achieved by the Zn(II) ion-triggered self-assembly of 
octapeptide 1, in which a β-strand-forming FVFV and a loop-forming PGP sequences were 
linked by an aromatic spacer.1) In this work, we found that the incorporation of diethylene 
glycol chains into the peptide ligand (2) induced a larger 8-stranded β-barrel. The NMR and 
X-ray crystallographic analyses revealed the dynamic structural interconversion between 
6-stranded and 8-stranded barrels. We also succeeded in introduction of hydrophilic side 
chains in the cavity by replacing one of valine residues with a threonine residue in the peptide 
ligand (3). 
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 当研究室では、短鎖ペプチドと金属イオンのフォールディング集合による
タンパク質の模倣構造の構築を行っている。これまでに、βストランドをと
るFVFV配列のペプチドとループ配座をとるPGP配列のペプチドとを芳香族
スペーサーを介して繋ぎ合わせたオクタペプチド１を設計し、亜鉛との錯形
成により、６本鎖のβバレル構造の合成に成功している 1)。本研究では、ジエ
チレングリコール鎖で修飾したオクタペプチド２から、より大きな８本鎖の
βバレルの構築に成功した。NMR 測定と X 線結晶構造解析により、６本鎖
と８本鎖のβバレル構造間での動的な構造変換があることも確認した。さら
に１カ所のバリンをトレオニンに変更した配位子 3 の錯形成も進行し、内部
に親水性側鎖の導入にも成功した。  

 
1) M. Yamagami, T. Sawada, M. Fujita, J. Am. Chem. Soc. 2018, 140, 8644−8647. 
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2: R1 = R2 = O(CH2CH2O)2CH3, R3 = CH3
3: R1 = O(CH2CH2O)2CH3, R2 = H, R3 = OH
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