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概要 

dHax3 TALEのDNA-free form とDNA-bound formの結晶構造を初期構造として，MDシ

ミュレーションを行った．平衡時における水素結合の存在率，TALE と DNA 原子間距離の解析の

結果，結合に重要な残基を同定し，これまでの実験結果とよく一致した． 

また，平衡時の座標情報を主成分分析した結果，open-close の運動が存在することがわかり，これ

が DNA探索に重要であると考えられる． 

一方で，TALE結合時の DNAの構造解析の結果，5’領域に特に構造変化が見られ，これは 5’領

域が結合に大きく寄与していることを示している． 
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