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核酸塩基
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アミノ酸
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タンパク質の階層構造
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分子集合体における結合・相互作用
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分子・官能基を結び付ける手段
可逆的
周辺微視的環境との相互作用よりは強い



水素結合
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水素結合：

プロトン：

電子：

供与体（donor）

供与体（donor）

受容体（acceptor）

受容体（acceptor）

受容体（acceptor）

供与体（donor）



水素結合
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水素結合
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水素結合 kJ/mol kcal/mol

F−H···:F− 155 38.6

O−H···:N 29 6.9

O−H···:O 21 5.0

N−H···:N 13 3.1

N−H···:O 8 1.9

OH3
+···:OH2 18 4.3



水素結合
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イオン結合
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Salt Bridge

塩橋 静電相互作用 水素結合



双極子相互作用
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静電相互作用に分類
クーロン力（古典的な静電力）を与える部分電荷（d+やd-）



双極子相互作用
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ある分子の電荷分離が近傍の分子の双極子を誘起して、その結果、双極子が整列
した分子集団が形成される



p相互作用
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p相互作用

分子集合体化学14



p相互作用
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2.5～2.8 Å
146～157°

Nishio, Phys. Chem. Chem. Phys., 2011, 13, 13873-13900

https://doi.org/10.1002/pro.2814

CH-p interaction



p相互作用
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Cation-p interaction



ファンデルワールス力
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弱い非共有結合の力

原子核の周りに滞在する電子は、量子力
学的効果によって揺らいでおり、ほかの
原子と接近するとその揺らぎに変化が生
じ、その変化がわずかな安定化をもたら
す。この相互作用（ロンドン分散力ともい
う）は、原子間距離の6乗に反比例する引
力である。おおよそ0.2 kcal/molの弱い力

だが、すべての原子に働くため、タンパク
質全体の総和では大きな寄与がある。

Lennard-Jones potential



「疎水性相互作用」

分子集合体化学18

疎水性が高い構造が水溶媒中で集合する効果
室温付近ではエントロピー駆動型である

シクロヘキサン



「疎水性相互作用」
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ハイドロパシー指標

極性側鎖 非極性側鎖



脂質二重層
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脂質二重層
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（ホスファチジン酸）



脂質二重層
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可逆的な共有結合
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R-SH  +  HS-R'  R-S-S-R' 
酸化

還元



可逆的な共有結合
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可逆的な共有結合
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リボヌクレアーゼＡの再生実験
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天然型

変性後
（不活性）

H2N(CO)NH2で処理

リボヌクレアーゼＡ
（124アミノ酸）



リボヌクレアーゼＡの再生実験
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尿素 （水素結合破壊） とメルカプトエタノール （Ｓ－Ｓ結合を還元開裂） で処理

→ 変性タンパク（酵素活性なし）

→ 尿素を除去し、空気で酸化すると酵素活性が完全に回復

天然型

変性後
（不活性）

H2N(CO)NH2で処理

リボヌクレアーゼＡ
（124アミノ酸）



メルカプトエタノールによるジスルフィド結合
の還元的開裂
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29 生命化学Ⅱ

RNase A



相互作用による安定化
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相互作用 kJ / mol nm

van der Waars 0.4-4.0 0.3-0.6

Hydrogen bonds 12-30 0.3

Ionic Interactions 20 0.25

Hydrophobic Interactions <40 varies



Protein Data Bank
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Biosynthesis of chymotrypsin
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Active site residues of chymotrypsin
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触媒三残基による電荷伝達系

イオン対形成

∴ 15-16での切断が電荷伝達系を固定し
酵素活性発現に必須

16位の切断と酵素機能の発現



Peptide hydrolysis
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一般塩基触媒

電子移動

プロトン移動

Ser→Hisのプロトン移動に伴って
His→Aspにプロトンを移動
（電子は逆に移動する）



Role of the triad?

35 生命化学Ⅱ

電荷伝達系なし

プロトン
引き抜き

プロトン
引き抜き

⊕
⊝ ⊝

電荷伝達系あり

⊝

負電荷と正電荷が
近距離に存在 → 不安定

イミダゾールは常に中性
→ 系全体が安定



Protein Data Bank
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Protein Data Bank
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Gaussian Surface: ON



Protein Data Bank
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リボヌクレアーゼA

PDB ID: 

２AAS

1JVU
(with Cytidine-2'-monophosphate)



Protein Data Bank
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ジスルフィド
26-84

40-95

58-110

65-72



Protein Data Bank
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反応点


