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手法：分子動力学シミュレーション

各原子（座標 xi(t)、質量 mi）が受ける力 Fi(t) を
ニュートンの運動方程式（古典力学）に従って算出、
各原子の運動を追跡
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水分子（細い線）と油（太い球）
が混ざった初期状態

水分子同士、油分子同士が集合 油分子が集合して油滴を形成
水と油の相分離過程をシミュレート

サブユニット近傍
O2重心座標を抽出

α~32,000,000 points
β~37,000,000 points

代表点約３万点を抽出

（クラスタリング実行可能な数に絞る）
α 27,703 points
β 31,454 points

Ward法による
階層的クラスタリング

クラスタ数は65
(Cluster index 1-65)

全てのO2重心座標を
最近接代表点のクラスタ番号

として分類

３次元の空間座標 (x, y, z) から
１次元の cluster index への射影
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ヘモグロビンヘムポケットへの酸素分子侵入経路の解明

O2結合部位
（ヘムポケット、HP）

HP

サブユニット内には空洞が
複数存在

どのような経路で外からＨＰに
酸素分子（O2）が侵入する？

→ MD計算で分析

ヘモグロビン
四量体タンパク質
αサブユニット×２
βサブユニット×２

αサブユニット

βサブユニット

得られた侵入経路

分子配座に対するエネルギー回帰モデルの構築

ポリメタクリル酸メチル（アクリルガラス）の
ラジカル重合反応シミュレーション

モデル系に対してエネルギー E を計算
８か所の二面角で構造インデックスを指定

iφ1iφ2iφ3iφ4iφ5-iψ1iψ2iψ3

Initial dihedral angle 

(degrees)
Index

φ1(2-3-5-9) = -180, -60, 60 iφ1 = 0, 1, 2

φ2(3-5-9-11) = -90, 90 iφ2 = 0, 1

φ3(3-5-9-12) = 0, 180 iφ3 = 0, 1

φ4(5-9-12-16) = -180, -60, 60 iφ4 = 0, 1, 2

φ5(9-12-16-18) = -90, 90 iφ5 = 0, 1

ψ1(6-3-4-8) = 0, 180 iψ1 = 0, 1

ψ2(13-9-11-15) = 0, 180 iψ2 = 0, 1

ψ3(19-16-18-21) = 0, 180 iψ3 = 0, 1

シミュレーションパラメータとして
計512個の構造に対してエネルギーを計算

低エネルギーの構造が重要

インデックス
01110-100
E = 0.0 kcal/mol

インデックス
00121-100
E = 0.8 kcal/mol
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0 8.76

11 3.20

12 0.94

2 -0.01

3 -7.86

41 1.41

42 1.31

5 0.02

6 -0.44

7 0.25

8 0.40 良好な重回帰モデルを構築可能

DFT計算による E (kcal/mol)

重
回
帰
に
よ
る
予
測

Ê
(k

ca
l/

m
o

l)

決定係数
R2 = 0.8884

エネルギー E を
構造インデックスにより
予測するモデルを構築

0, 1, 2 の３値をとる変
数はダミー変数化

適当な12配座に対し
E を算出

過去の全 E により
重回帰モデルを構築

全ての未探索TS配座に
対し Êを算出

最小の Ê を与えたTS配座
に対し E を算出 グレー：全配座のヒストグラム

緑：初期12配座 赤：探索された配座

低エネルギーTS配座を優先しての探索に成功
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