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【序】今日、様々な合成ゴム素材が多様な成形品として利用されています。しかし、航空機の離

着陸装置のタイヤなど高い力学的・温度的負荷がかかる場合、依然として天然ゴムが素材として

用いられています。高い強度の要因として天然ゴム中のタンパク質とイソプレン鎖（さらに脂質）

の結合が注目され、基礎的な研究がなされていますが(例えば[1-3])、原子・分子レベルでの理解は

十分とは言えない状況です。そこで、今回、天然ゴムのアレルゲンとして知られるタンパク質[4]

を取り上げ、イソプレン鎖末端との結合・相互作

用を ABINIT-MP プログラムを用いた FMO 計算[5]

でモデル的に解析することにしました。 

【モデルと計算手法】文献[4]の PDB-id=4HPGをダ

ウンロードし、4量体から 2番の単量体を取り出し、

MOE[6]を使って図 1 のモデルのドッキング構造群

を生成しました。これらに、相互作用の成分分析[7]

を含む FMO-MP2(PR)/6-31G*計算を行いました。 

【結果】図 2 に相互作用エネルギーが-46 kcal/mol

と最大となった結合サイト 2を示しますが、安定化

には Glu が効いています(黄色がイソプレン側)。他

のサイトの安定化でも、正負共に荷電性残基の寄与

が大きいことが見られました。相互作用の内訳とし

ては、静電安定化が主導的ですが、電荷移動や分散

力的な相互作用も補助的に働いています。当日は別

のリガンドモデルでの結果もお示しします。 
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図 2. PDBid=4HPGの単量体の結合 

サイト 2への結合の様子 

図 1. イソプレン鎖末端モデル 
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