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ハイドロキシアパタイト（Hydroxyapatite、HA）は骨や細胞などに対する高い親和性、骨の形成

を促進する骨伝導性、タンパク質や脂質などを吸着する能力に優れる事などから、インプラント

を中心とした生体材料として盛んな研究が行われている。より優れたインプラント材料の設計に

は HA の結晶成長を理解し、制御することが有用であると考えられる。これまでの実験研究によ

ると、HAの結晶成長は Dentin Matrix Protein 1(DMP1)などの酸性タンパク質により制御が可能で

あり、DMP1 のアミノ酸配列中の“ESQES”、“QESQSEQDS”が重要な役割を果たしている事が

報告されている[1]。一方、HA 結晶成長やペプチド吸着の微視的機構解明につながる様なシミュ

レーションによる研究はほとんど行われていない現状にある。そこで我々は、HA に対するフラ

グメント分子軌道（Fragment molecular orbital、FMO）法を用いた計算解析を進めてきた。FMO 法

は、シリカ結晶表面に吸着したペプチドに対する大規模な量子化学計算事例も報告されている手

法であり[2]、HAとペプチド間の相互作用解明に有効な手法である。 

本発表では、水和環境下での HA 表面への“ESQES”吸着に関する FMO 計算解析の結果を報告

する。古典分子動力学法による構造サンプリングを実施する事で構造揺らぎを考慮し、計 30構造

に対する FMO 計算を実施したところ、いずれの構造においても末端の“S”が最も強く吸着に寄

与しており、HA との電荷の授受が吸着に深く関与していることが分かった。静電相互作用だけ

でなく、量子化学計算により議論が可能となる電荷の授受の重要性が明らかとなった。 
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図 1 水和環境下でのアパタイトへの ESQES吸着構造 
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