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論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 

    

本研究は、大規模量子化学計算を用いてジオールデヒドラターゼによる１，２－プロパンジオー

ルおよびグリセロールの脱水反応について分子レベルで明らかにしている。さらに、計算機上で変

異型の反応機構を解析する計算ミューテーションを用いて、活性中心近傍のアミノ酸残基の置換が

反応機構に与える影響について評価を行い、アミノ酸残基の機能を分子レベルで明らかにしている。

また、計算ミューテーションにより予測された酵素の活性は実験値と非常によく一致しており、計

算ミューテーションにより酵素の設計ができることが示されている。本研究はジオールデヒドラタ

ーゼの触媒反応機構および計算ミューテーションの有益性について重要な知見を得たものとして価

値ある業績であると認める。 


