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生物は自然界において、真珠・貝殻・骨・外骨格をはじめとしたバイオミネラルと呼ばれる鉱

物を作り出す。また、作り出す作用をバイオミネラリゼーションと呼ぶ。バイオミネラルの多く

は無機結晶と生体分子の複合構造であり、軽量で強靭な性質を有する機能性物質である。そのた

め、こうした複合体の構造制御への理解、とりわけ無機結晶への生体分子の吸着機構の理解はバ

イオミネラリゼーションの機構解明のみならず、新規機能性材料の設計にも貢献し得る。これま

でに、我々はフラグメント分子軌道法（FMO 法）を用いてバイオミネラルの１種であるカルサイ

トとその表面に特異的に吸着する DDGSDD モチーフ[1]の間の相互作用解析[2]、同様にハイドロ

キシアパタイトと ESQES モチーフ[3]の間の同解析[4]を行い、各残基ごとの吸着性が大きく異な

り、 C 末端側の残基が強く吸着している事を明らかにした。 

今回は新たに両複合系を対象に、 Pair Interaction Energy Decomposition Analysis（PIEDA）解析を

導入した FMO 計算により、結晶-ペプチド間の相互作用における各エネルギー成分の寄与を調べ

た。加えて、各残基と結晶表面のフラグメント間の相互作用エネルギーの抽出、各残基と結晶間

の距離や配置に関する相関関係を検討した。さらに、上記の解析結果や残基の構造的特徴を特徴

量として残基-結晶間の相互作用エネルギーの重回帰分析を行った。これらの結果を両複合系で比

較したところ、カルサイト系では残基と近距離のフラグメントとの相互作用が、ハイドロキシア

パタイト系では残基と距離が、残基-結晶間相互作用において最も寄与が大きい特徴量であること

が分かった。また両系で共通してカルボキシ基の有無も重要な特徴量であることが示唆された。

詳しい結果は当日報告する。 
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図１ カルサイト/アパタイトとペプチドの相互作用 
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