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【はじめに】 

シャペロニンはカゴのような構造をしており、このカゴにフォールディングしていない蛋白

質が入ることで蛋白質のフォールディングを助ける機能を持つ。蛋白質がシャペロニンのカ

ゴの中に入るメカニズムは長い間、未解決であった。天野、木下はこのメカニズムを蛋白質

がシャペロニンのカゴの外にあるよりもカゴの中にある方が溶媒のエントロピーが大きいこ

とで説明した(1)。本研究ではこのエントロピーの違いを考慮した蛋白質のダイナミクスを計

算する理論の確立を目的とする。特に、蛋白質がシャペロニンの底と接触しているときエン

トロピー最大となるが、実験(2)では蛋白質がシャペロニンの中央にあり、この違いをダイナ

ミクスで解決する。 

【方法】 

溶媒のエントロピー効果の影響に着目するために蛋白質、溶媒を剛体球、シャペロニンをシ

リンダー状の剛体とモデル化した(下の左図)。積分方程式理論で溶媒のエントロピー効果によ

る平均力ポテンシャルを計算し、このポテンシャルを用いてフォッカープランク方程式で蛋

白質の確率密度分布の時間変化を計算した。 

【結果と考察】 

蛋白質の確率密度分布の時間変化から、蛋白質がシャペロニンの中に入る様子を明らかにし

た。蛋白質は一度実験で見つかっている位置（シャペロニンの中央）にトラップされる。そ

の後(t>90 dS
2/D)、シャペロニンの底に到達することが分かった。ここで tは時間、Dは拡散

係数、dSは溶媒の直径である。実験で見つかっている位置にいる時間内でシャペロニンは 

作用していると解釈できる。また、t <50000dS
2/Dのときシャペロニンの内 から蛋白質が流

入することを明らかにした。 
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