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【目的】NMDA(N-methyl-D-aspartate)型グルタミン酸受容体(以下NMDA受容体とい

う)は薬理学上重要なイオンチャネル内蔵型受容体である．NMDA受容体はグリシン

をリガンドとするNR1サブユニットをベースとし，NR2サブユニットを含め4～5個

のサブユニットからなる．本研究ではグリシンがNR1サブユニットに結合する様子

を計算化学的手法を用いてシミュレーションした結果を紹介する． 

【方法】計算手法として，まず古典分子動力

学プログラム Impact を用いて構造最適化を

行い，その後当研究室で開発した高速化量子

分子動力学プログラム Colors と古典分子動

力学プログラム New-RYUDO をハイブリッドさ

せたハイブリッド高速化量子分子動力学プロ

グラム Hybrid-Colors にリガンド結合の観測

を可能にする新規アルゴリズムを搭載し，シ

ミュレーションを行った． 

【結果及び考察】計算には1つのNR1サブユニ

ットと１分子のグリシンを用いた．シミュレ

ーションの結果，受容体とリガンドの結合機

構の量子ダイナミクスがわかった．これによ

り生体内大規模系においての計算化学的手法

を用いることが可能であると示唆された． 
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