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1   はじめに 
カプセル状分子をホストとし、その内部に別の分

子をゲストとして閉じ込めるホスト－ゲスト化学は、

ゲストの構造や物性制御、また反応制御など多彩な

利用例を産みだしてきた。しかし、分子レベルで精

密な構造を持つホスト化合物の大きさは、一般に 2
ナノメートル以下に限られるため、巨大な生体分子

を丸ごと包み込んだ例は知られていない。今回、多

成分の自己組織化を利用して合成した巨大な中空錯

体の内部に、タンパク質を 1 分子、丸ごと閉じ込め
ることに成功し、構造解析を達成した。 

2   実験 
分子研・名市大の加藤グループと共同で、76 残基

からなる球状タンパク質であるユビキチンを穏和な
条件下で折れ曲がった配位子に連結した[1]。また、
糖鎖を連結した配位子も合成し、この 2 種類の配位
子と Pd(II)イオンとを混合することで、1 分子のタ
ンパク質を閉じ込めた、最大直径 7.3 nmに達する中
空錯体を合成した（図 1）[2]。 

 
図１：タンパク質内包錯体の合成スキーム。 

3   結果および考察 
溶液 NMR を使って拡散係数を測定し（DOSY 測

定）、また、阪大の内山グループと共同で超遠心解

析を行って分子量を決定することで、タンパク質を

閉じ込めた錯体が得られたことを明らかにした。 
単結晶の作成条件の最適化に成功し、理研 放射光

科学総合研究センターの高田グループ・高輝度光科

学研究センターの熊坂グループと共同で、マキシマ

ムエントロピー法（MEM）を併用した単結晶 X 線
構造解析を行った。巨大な分子構造であり、錯体内

外に多くの溶媒分子を含む結晶試料であるために測

定と解析は困難であったが、最終的に放射光 X 線を
用い、ビーム較正や測定条件設定が自動化された測

定装置と大面積の検出器を使うことで良質な回折デ

ータを得た。 
解析の結果、中空錯体の骨格をモデル化すること

ができ、その中央部にユビキチンに由来する電子密

度を可視化することに成功した。シミュレーション

した分子構造ともよく一致し、糖鎖に包まれてユビ

キチンが錯体中央部に安定に閉じ込められた様相が

明らかになった。 
 

 
 

図２：（左）単結晶構造解析された錯体骨格（青）

とユビキチンに由来する電子密度（赤）。（右）錯

体骨格内にシミュレーションしたユビキチンの構造。 

4   まとめ 
自己組織化を駆使して、精密な人工カプセル内に

タンパク質を丸ごと包接することに成功した。
MEM 法を併用した単結晶構造解析をはじめ、最先
端の分析手法を使い、その構造を明確に決定できた。 
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