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無機‐有機界面における原子スケールの相互作用の理解は、特定の材料表面を認識するペプチ

ドのデザインや、ナノバイオデバイスにおける膜タンパク質の基板上での振る舞い、バイオミネ

ラリゼーションの機構解明などに有用な情報を提供する事が期待される。しかし、これらに対す

る実験的な検証は進められているものの、原子・分子スケールの微視的な理解に至る事は難しい。

一方で、微視的な機構の解明に対してシミュレーションは有効な手段ではあるが、シミュレーシ

ョンを用いる場合にも、系を適切にモデル化した上で適切な手法を選択する必要があり、界面の

様な複雑な系に対する事例はまだまだ報告が少ない。この様な状況の中、我々はフラグメント分

子軌道法（Fragment molecular orbital method; FMO 法）を用いて、各種界面における電子状態に立

脚した原子レベルの相互作用の解析を進めてきた。例えば、バイオミネラルの１種であるカルサ

イトとその表面に特異的に吸着する DDGSDD モチーフ[1]の間の相互作用解析[2]、同様にハイド

ロキシアパタイトと ESQES モチーフ[3]の間の同解析[4]を行い、各残基ごとの吸着性が大きく異

なり、 C 末端側の残基が強く吸着している事を量子化学の観点から明らかにした。 

さらに、両複合系を対象に Pair Interaction Energy Decomposition Analysis（PIEDA）解析を導入し

た FMO 計算により、結晶-ペプチド間の相互作用の詳細解析に加え、各残基と結晶表面のフラグ

メント間相互作用エネルギーの抽出、各残基と結晶間の距離や配置といった構造的特徴を特徴量

として残基-結晶間の相互作用エネルギーの統計解析・機械学習の導入の検討も進めている。本講

演ではこれら最新成果を含めた当グループの研究成果を紹介する。 
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図 1 アパタイトとペプチドの相互作用 

S5(Ser5)

-50

50
[ kcal/mol]

第80回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2019 北海道大学 札幌キャンパス)20p-B32-2 

© 2019年 応用物理学会 100000001-218 T16


