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概要：アクチン細胞骨格は，動的なシステムとして，細胞運動，細胞形態の維持などの基本的な細胞

機能を担っている．その構成要素であるアクチンフィラメントの分子レベルにおける構造変化は，こ

れら細胞活動において重要な役割を果たしており，力学因子作用下における分子挙動を理解すること

が非常に重要となっている．本研究では，スーパーコンピュータを援用した分子動力学シミュレーシ

ョンを適用し，巨大分子であるアクチンフィラメントの引張作用下における分子挙動を観察し，張力

がアクチンフィラメントの力学的特性に及ぼす影響について検討する． 
 
1  はじめに 

細胞骨格の一種であるアクチン細胞骨格は，動

的なシステムとして，細胞運動，細胞分裂，およ

び細胞形態の維持などの基本的な細胞機能を担っ

ている．さらに，細胞が力学的刺激を感知する際，

同構造が，その感知機構の構成要素として役割を

果たしている[1]．アクチン細胞骨格の構成要素で

あるアクチンフィラメントは，張力，せん断力等

の力学的因子の影響を受け，その二重らせん構造

は変化する．この分子レベルにおける構造変化は，

上述した細胞活動において重要な役割を果たして

おり，力学的因子作用下における分子挙動をミク

ロな観点から根本的に理解することが望まれてい

る[2,3]． 
近年，計算能力の革新的な発達に伴い，アクチ

ンフィラメントのような巨大分子に対しても，分

子動力学計算を用いて，その立体構造変化を解析

することが可能になってきた．本研究では，分子

動力学計算を用いて，アクチンフィラメントに張

力を作用させ，張力作用下，および無負荷状態に

おける構造ゆらぎと引張剛性の関係について検討

する． 
 

2  分子動力学シミュレーション 
2.1 シミュレーションモデル 

アクチンフィラメント構造は，Protein Data Bank 
に登録されている 1 MVW データを用いた．まず，

同構造から，Fig. 1 に示す，G アクチン 14 個から

構成されるアクチンフィラメントを取り出した．

次に，同構造周囲の直方体領域 (X：117 Å，Y：118 
Å，Z：473 Å) に水分子，および，0.03 M の Na+，
Cl-イオンを配置し，初期のシミュレーションモデ

ルとした．系全体の原子数は約 50 万である． 
2.2 無負荷状態のシミュレーション 

前節で構築したシミュレーションモデルに対

して，分子動力学計算を行う．ここでは，汎用分

子動力学計算ソフト，NAMD2.6 (Univ. of Illinois）
を用いた．まず，13.0 ns 間の構造緩和シミュレー

ションを行った．この時，境界条件を全方向周期

境界とし，圧力 1.0 atm，温度 310 K の NPT アンサ

ンブルを用いた．時間刻み幅は，2 fs/step とした．

緩和されたモデルを張力 P = 0 [pN]の無負荷状態

のシミュレーションモデルとした．本モデルに対

して，同条件の下 7.0 ns 間の無負荷状態のシミュ

レーションを行った． 
2.3 張力作用下シミュレーション 

張力 P = 0 [pN]のアクチンフィラメントモデル

に張力 P = 200 [pN] を作用した．8.0 ns 間の構造

緩和シミュレーションを行ったモデルを張力 P = 
200 [pN]のシミュレーションモデルとした．本モデ

ルに対して，同条件の下 7.0 ns 間の張力作用下シ

ミュレーションを行った． 
本計算は，理化学研究所の BlueGene/L を 128 

CPU 使用して行った．なお，1.0 ns のシミュレー

ションに実時間で約 60 時間要した． 

図 1 アクチンフィラメントの 

     シミュレーションモデル 



3  結果・考察 
3.1 フィラメント長さ L(t)の時間変化 

張力作用下，および無負荷状態のシミュレーシ

ョンにおけるフィラメント長さ L(t)の時間変化を

図 2 に示す．ただし，黒色線は無負荷状態におけ

る時間変化を，灰色線は張力作用下における時間

変化を表す．張力を作用することにより，約 0.2%
のひずみが観測された．また，分子構造の熱振動

に伴い，フィラメント長さ L(t)が変動する様子が

確認された． 
3.2 引張剛性 Kext(t)の時間変化 

前節で確認されたアクチンフィラメントの構

造ゆらぎに基づいて，その剛性を評価する．フィ

ラメント長さ L(t)の平均二乗変位<ΔL2(t)>と引張

剛性 Kext(t)は，エネルギ等分配則により， 
 
                 (1) 
 

と関係付けられる．ここで，kBはボルツマン数，T
は絶対温度，< >ΔTは，時刻 t における時間幅ΔT の

時間平均を表す．時間幅ΔT = 0.5, 1.0, 2.0 [ns]に対

する，時刻 t における引張剛性 Kext(t)を図 3 に示す．

ただし，直線，破線，点線は，それぞれ時間幅ΔT = 
0.5, 1.0, 2.0 [ns]に対する変化を表す．フィラメント

構造の変化に対応して，剛性値も時間変化する様

子が確認された．また，得られた剛性は，実験値

と比較して，同じオーダを示した[4]． 
図 4 には，各時間幅ΔT に対して，剛性 Kext(t)を

ヒストグラム表示し，各時間幅ΔT に対する剛性の

平均値をプロットした．図 4 より，張力の作用に

より，引張剛性は，約 1.2 倍に増大することが示

唆された．張力の作用がフィラメントの分子構造

に変化をもたらし，分子構造内部のエネルギ状態

が変化したことが一因であると考えられる． 
今後，より厳密にアクチンフィラメントの力学

特性を解析するためには，より長時間のシミュレ

ーションを実行，解析する必要がある．次世代ス

ーパーコンピュータでは，アクチン二重らせん構

造 1 周期長さ程度（水分子を合わせて数百万原子）

でマイクロ秒以上にわたるフィラメント構造変化

を解析することが期待でき，分子の“動き”が重

要となる細胞力覚などのアクチン分子が有する機

械的機能解明へ大きな貢献が期待できる． 

4  まとめ 
本研究では，分子動力学シミュレーションを用

いて，張力作用下，および無負荷状態におけるア

クチンフィラメントの分子構造のゆらぎを解析し，

同構造の剛性を検討した．その結果，張力を作用

することで，フィラメントの構造が変化し，アク

チンフィラメントの引張剛性 は増大することが示

唆された．このようにアクチンフィラメント分子

構造，および力学特性の経時的変化を観察，解析

することで，細胞中で生じる力・ひずみによるア

クチン分子の立体構造変化の解明へと発展が期待

される． 
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図 2 フィラメント長さの時間変化 

図 3 引張剛性 Kext(t)の時間変化

図 4 引張剛性 Kext(t)の度数分布 
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