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甘味糖質や甘味タンパク質の
全電子量子化学シミュレーション
― 新たな甘味剤の開発を目指して ―
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新機能物質の創成

～ 糖質・甘味タンパク質の甘味のメカニズム解明に挑む ～

生物実験から、シミュレーションによる新機能物質の創成へ

タンパク質の全電子量子化学シミュレーション

インスリン単量体の静電ポテンシャルマップ

コンピュータ シミュレーションにより、

甘みの糖と苦味の糖の電荷分布の間に、

明らかな違いを見出した

甘味タンパク質ブラゼイン（計算中）

スクロース（ショ糖）
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◆全電子量子化学計算
電子状態や静電ポテンシャルマップを算出し、分子中の電荷分布の類似性や違いを探る

甘味の糖と苦味の糖

◆ 甘味受容体タンパク質との生体分子相互作用計算

スクロースの

静電ポテンシャルマップ

甘味の糖：正と負の電荷が偏在している

苦味の糖：正の電荷を帯びた部分が多く、

負の電荷を帯びた部分が少ない

ゲンチオビオース（苦味の糖）

の静電ポテンシャルマップ

負の電荷

正の電荷

タンパク質全体を一つの

分子として取り扱い、その

全電子の計算を電子相関

効果を取り込みながら精

密に計算する 負の電荷

正の電荷


