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フラグメント分子軌道法について 



生体分子間の相互作用解析にMO法が必要な理由 

π-π 相互作用 

CH-π 相互作用 

疎水性相互作用 

水素結合 

イオン結合 

タンパク質-リガンド間に存在する相互作用 

分子力学法 (MM法) 

→ ・水素結合やイオン結合は見積もれる。 

  ・弱い相互作用 (赤字) は見積もれない。 

分子軌道法 (MO法) 

→ ・弱い相互作用 (赤字) を含め、相互作用 

  を見積もれる。 

・レクチン-糖鎖の相互作用を正
しく見積もるには、MO法が必要
となる。 

S. Nakano, M. Dadashipour, and Y. Asano,  Biochim Biophys Acta, 2014; 1844, 2059-2067. 



Protein 

S-S bond 
Oligosaccharide (sugar chain) 

・分子集合体を数十原子程度の小さなフラグメントに分割 

・各フラグメントを並列化計算で高速処理 

PC cluster system 
c a b d 

c a b 

➢変異実験とリンクした解析 

† D.G. Fedorov and K.Kitaura Eds., “The Fragment Molecular Orbital Method: Practical Applications to Large Molecular Systems” CRC press (2009).  
‡  http://www.paics.net. 

➢LaboレベルのPCで実用的なin silico創薬 

FMO 計算プログラムPAICS ‡ 
➢フリーダウンロード 

➢pdbからの容易な入力作成 

➢結果の自動処理（可視化） 

fragment 

amino acid 

 residues 

inhibitor 

フラグメント分子軌道法† 



研究計画の進め方 



研究成果1. PaicsPy_inputの開発 

・PAICS入力ファイルをPyMOL上で作成するplug-inを開発した。 

PDBからPAICS入力形式へのファイル変換。 ファイル変換用Plug-in, PaicsPy_input 



研究成果2. 相互作用解析用ruby scriptの開発 

・PAICS出力ファイルをcsv形式に変換するscriptを開発した。 



研究成果3. PaicsPy_outputの開発 

・PDBとcsv fileを読み込み、相互作用エネルギーをPyMOL上で可視化するPlug-in 

→ レクチン-糖鎖構造 (PDB ID: 2WQ4) を用いてinstallから可視化まで実演を行う。 

相互作用を
可視化。 



PaicsPy_output (All interaction mode) 

・レクチンのドメイン間相互作用を定量的に可視化が可能。 



PaicsPy_output (Ligand & Protein mode) 

・レクチン-糖鎖間の相互作用を定量的に可視化が可能。 



PyPaics実行の流れ (まとめ) 

・PyPaicsを用いて、データベース上のPDBファイルに相互作用エネル
ギーという情報を付加可能 → データベース上の構造情報の利用を促進。 



期待される成果と将来展望 

相互作用エネルギー情報を
リンクさせたデータベースを
PaicsPyを介して作成。 

データベースに登録されて
いる個々の構造情報に…. 


