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1. 研究の背景 

トリチウムの壊変効果によるDNA損傷を評価

する分子動力学シミュレーション法を開発し、

同評価に適した簡易なDNA損傷実験系を構築し

てきた[1-4]。ここでは、真核生物の染色体末端

に存在する特定の塩基配列（テロメアDNA、ヒ

トではTTAGGGG）の繰り返しからなる構造体で

あるテロメアを取り上げた。先の報告[2,3]では、

共有結合の切断・再結合を扱えないCHARMM36

力場[5]を用いて、水素結合に着目した。そのた

め、原理的に二本鎖切断（DSB）を再現するこ

とができなかった。しかし、本論文では、反応

性力場（ReaxFF）[7]を用いてDSBを扱えるよう

改良を行った。 

 
図 1．DNA テロメア構造中の 5’の炭素についてい

る水素のペア（2 原子）を除去する（左図）。テロ

メア中の 16 ペアの水素たちを除去する（右図）。 

 

 
図 2．平衡状態にあるテロメアに水素 16 組を取り

除く（0.0ns）。0.35ns で一本鎖が切断。0.70 ns

で二本鎖が切断する。温度は 310 K に固定。DNA

のバックボーンの原子のみを表示している。炭素は

緑、酸素はオレンジ、リンは黒、末端の水素は赤で

表している。 

 

2. 分子動力学シミュレーション 

テロメアの安定構造を再現できる力 場

（TiClOH.ff）[8]を用いた。MDには、LAMMPS[7]

を使用した。図1では、変換効果をモデル化してい

る。 

シミュレーションの結果、図.2のように、最初

のテロメアDNA（図2左）が、1本鎖切断（図２中）

を経て、2本鎖切断DSB（図2右）が起きる様子を

再現することができた。 
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