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（要約２～３行） 

JRR-3 の BIX-4 を用いてウシβ-トリプシン-BPTI 複合体とヒトα-トロンビン-ビバリルジン

複合体結晶の中性子回折実験をおこなった。 
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１．目的 

トロンビンと阻害剤の複合体結晶の水素位置を含めた構造を決定し、その相互作用を明らか

にすることによりドラッグデザインに必要な知見を得る。活性部位のプロトン化の状態を観

察することに反応機構の新しい情報を得る。トリプシンと阻害剤複合体について、モデルタ

ンパクとして比較のために中性子単結晶構造を行う。 

 

 

２．方法 

トロンビン-阻害剤ビバリルジン複合体については体積 2 mm3 の結晶を使用した。トリプシン

-BPTI については体積 2.2 mm3 の結晶を使用した。中性子回折実験は 20 MW JRR-3 に設置さ

れた BIX-4 を用いて室温でおこなった。トリプシン複合体については 4 時間露光/フレーム

で 0.3°ステップスキャンによる測定をおこない 275 枚の回折像を得た。その後，HKL 社の

Denzo, Scalepack を用いてデータ処理をおこない回折強度データを得た。 

 

 

３．研究成果 

30 分間の露光でトロンビン-ビバリルジン複合体は 3.5Å分解能で回折することを確認する

ことができた。トリプシン-BPTI 複合体結晶は 2.0Å分解能で回折し，23,822 個の反射につ

いて回折強度データを得ることができた。この回折実験の詳細については Acta Cryst. F に

投稿中である。 

 

 

４．結論・考察 

トロンビン-ビバリルジン複合体では構造解析をおこなえる分解能の回折が得られなかった。これに

ついてはさらに結晶を大きく成長させる必要がある。トリプシン- BPTI 複合体結晶については，

良好な回折強度データを得ることに成功し，現在，構造解析を進めている。 
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