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 DNA は紫外線が当たると損傷することが知られている。紫外線による DNA 損傷には主に２種類

あり、DNA 内の隣り合ったチミンが共有結合するシクロブタンピリミジンダイマー(CPD)と６-４光産物

がある[1]。青色光受容体蛋白質である DNA photolyase および Cryptochrome DASH(Cry-DASH)

は補因子としてフラビンアデニンジヌクレオチド(FADH-)を持っている。この補因子は自身で紫外線

のエネルギーを吸収し励起する(FADH-*)。そして FADH-*から CPD へ電子が移動(Forward 

Electron Transfer: FET)し、移動した電子がCPD内を移動し結合を切る。修復が終わると電子はチ

ミンダイマーから FADH・へ移動(Back Electron Transfer: BET)して一連の修復サイクルが終了する

[2]。近年我々は DNA photolyase における FADH-*から CPD への電子移動反応を計算生物物理

的手法を用いて解析した。その結果、CPD の 3’チミン近傍に位置しているアミノ酸残基(メチオニ

ン: Met-353)が重要であることを明らかにした[3]。 

 本研究では DNA photolyase の BET および Cry-DASH の FET、BET を理論的に解析した。

Cry-DASHは DNA photolyase と一次構造で配列類似性が高く、Met-353 と同様の部位がグルタミ

ン(Gln-395)に置換されている[4]。解析手法としてまず、AMBER プログラムパッケージを用いて分

子動力学(MD)シミュレーションを行い構造サンプリングした。次に、MD シミュレーションによって得

られたスナップショット全てに拡張ヒュッケル法を用いた量子化学計算を行い電子移動速度、トンネ

リングカレントおよびトンネリングカウントを計算した。そして、得られたトンネリングカレント、トンネリ

ングカウントから電子がどのような経路を通って移動しているかを特定した。 

 解析結果は、DNA photolyase の BET において FET と同様に Met-353 を電子が経由しているこ

とがわかった。Cry-DASH の FET は DNA photolyase で重要であるとされた Met-353 と同様の部

位に位置している Gln-395 を経由することがわかった。BET に関しても FET と同様に Gln-395 を

経由することがわかった。つまり、青色光受容体蛋白質における電子移動反応では CPD の 3’チミ

ン近傍にあるアミノ酸残基が電子の移動経路として重要であるということがわかった。 

 本発表では上記で特定されたアミノ酸残基を含んだ電子の移動経路を詳細に示し、DNA修復に

ついて言及する予定である。 
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