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【緒言】 

フラグメント MO 法は、タンパク質の電子状態を ab initio 法の精度で計算することを可能にするだ

けでなくフラグメントを単位として分子内・分子間相互作用を見積もることができる計算法である。

このため、構造に基づくドラッグデザインにおける分子設計の指針となるべく標的タンパク質とリガ

ンド（医薬分子の候補）の結合親和力を見積もるための強力な手法となっているが、対象となる分子

が大きくなるに従い手作業によるフラグメントへの分割や入力ファイル作成は、より困難となる。ま

た、フラグメントが多い場合、出力される数値データを見ただけではフラグメント間相互作用が把握

し難い。そこでこれらの困難を軽減するために、フラグメント MO 法計算のための GUI を開発した。 

尚、開発は GAMESS 版のフラグメント MO 法を対象にして行なった。 

 

【結果】 

（１）FMO入力ファイル作成のためのコントロールパネル 

フラグメント分割の機能と特徴 

１．ペプチド、核酸、糖鎖の自動分割によるフラグメントの作成 

（分割点の自動設定、アミノ酸残基の自動認識、フラグメントの電荷の計算など） 

２．上記の自動分割は、ATOMレコードのPDBだけでなくHETATM/CONECTレコードのPDBでも可能 

３．手動分割によるフラグメントの作成 

（自動分割をしたものに対し、手動で分割点を追加したり削除したりすることも可能） 

４．フラグメント定義ファイルへの保存および定義ファイルの読み込みによるフラグメントの作成 

５．High Layerに属するフラグメントの指定が可能（二階層FMOに対応している） 

 

入力ファイル作成の機能と特徴 

１．フラグメントに関連する入力部分（$FMOのINDAT(1), $FMOHYB, $FMOBND）の自動作成 

２．Carboxylateにdiffuse関数を自動的に付加する機能 

３．Basis Setなど計算の基本設定用パネル、PCM設定用パネル、SCF Converger設定用パネル 

４．計算環境（ノード数、ノード当りのCPUとメモリ）からメモリと並列化の指定を自動設定 

５．パネルにあるパラメータの有効・無効を相互依存性に基づき自動的に切り替える 

  例えば、「PIEDA計算の場合はPCMが使えないので、PCM設定用パネルは無効にする」など 

 

（２）局所構造を見るための機能 

タンパク質のような巨大な分子を取り扱うためには、局所構造を表示したり、構造に変更を加える

機能が必要である。この目的のために、原子番号の範囲の指定による局所構造（＋それに付随する水

素原子）の表示とフラグメント番号の範囲の指定による局所構造の表示を実装した。原子番号による

局所構造に対しては、原子の削除、結合角や結合長の変更、置換基の導入などの操作が可能である。 
 

（３）ATOMレコードによる水素原子の補完機能 

 タンパク質のPDBファイルの構造は実験的に求めたものであるので水素原子が欠落している場合が

あり、FMO入力ファイル作成のためには補完してやる必要がある。これまで、結合距離や結合角に基づ

いて補完すべき不足水素の数や立体配置を判断する機能を実装していたが、精度の低い構造データを

基にした場合、判断を誤ることがあった。そこで、各アミノ酸残基のATOMレコードを見てどの位置の

水素原子が欠落しているかを判断し、その水素原子に対してATOMレコードを作製する機能を作った。 



（４）初期構造を得るための補助的な機能 

１．タンパク質のためのTINKER-AMBER/CHARMM/OPLSAAL計算用入力ファイル自動作成機能 

２．各フラグメントごとに行なうことが可能な分子軌道法による局所構造最適化機能 

３．タンパク質に対するポイントミューテーション機能 

 

（５）分子モデルと連動したフラグメント間相互作用のスタックカラムチャート表示 

 

 

 

1hxw.pdb のフラグメント#29 と 

他の全フラグメントとの相互作用 

29 を選択 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

18 を選択 

Frag. #29 と#18 の Total Pair Interaction 

 

 
選択された２つのフラグ

メントの分子全体での位

置は、メインパネルの分子

モデルに強調して表示さ

れる。また、フラグメント

の局所構造も表示される。 

 Frag. #29 Frag. #18 
 

 

 
Frag. #29 

 

 
  
違う組み合わせのフラグ

メントが選択された場合、

右の分子モデルでの表示

も連動して変化する。 

 

 

 

 Frag. #18
 

（６）フラグメント間相互作用の２Ｄマップ表示 

 
 

左の図は、縦軸横軸をフラグメント番号にとり、

フラグメント間相互作用の大きさを１１段階の

色で表現した２Ｄマップで、相互作用の全体像

を見るのに便利な機能である。 

 

 

 

  

フラグメント間相互作用を表示するカラムチャ

ートと連動しており、マップをクリックするこ

とにより、その位置に対応する２つのフラグメ

ントが選択され、カラムチャートの表示に反映

される。また逆に、カラムチャートでのフラグ

メントや相互作用のエネルギー成分の選択が、

２Ｄマップに反映される。 

 

 

 

 

 

 

 

Frag. #29 と#18 の Total Pair Interaction 


