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	この構造変化は，初期状態が異なる複数の計算でも見出されることから，POTはプロトン・基質オリゴペプチドともに非結合状態では閉状態に移行しやすいと考えられる．一方数種類の異なるプロトン化状態についてもシミュレーションを行ったが，こちらでは構造変化は見いだされなかった．これらの結果は実験結果とも一致するものである．さらに，ペプチド複合体についても長時間のシミュレーションを行った．その結果，非結合状態の場合同様に，閉構造への構造変化が起こることを見出した（図４）．現在，生化学的な実験データと併せて，細胞...
	本研究ではさらに，光によって開閉が制御されるチャネルである，チャネルロドプシン（図６）に関して，脂質二重膜を含む系でMDシミュレーションを行った．光を受容するレチナールに関して，プロトン化状態，異性化状態（図５）について何通りか初期構造を作成し，各々数百ナノ秒程度のシミュレーションを行った．その結果，光を受容した後の状態に相当するシス型レチナールにおいて，計算機内でもイオンチャネルが閉状態から部分的開状態へ変化することを見出した（図７）．現在，さらに長時間のシミュレーションを行うことで，より開いた...

