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【序】2019年後半から流行が続く、新型コロナウイルス感染症 (COVID-19) の対策として、原因

ウイルス SARS-CoV-2に関する研究が世界中で推進されている。2020年 3月には生体への感染に

関連するスパイクタンパク質の、closed構造 (PDB ID : 6VXX)と open構造 (PDB ID : 6VYB)が公

開された。これらのタンパク質の分子レベルの解析は、感染機構の解明の観点からも重要である。

そこで我々は上記の 2 構造を用いて ABINIT-MP によるフラグメント分子軌道 (FMO) 計算[1]を

行い、特異値分解(SVD)[2]も併用した解析を行っている。 

【計算と解析】最初に closed構造 6vxxと open構造 6vyb

の欠損部位を補完し、AMBER [3]による分子動力学(MD)

計算で構造緩和を行った（残基数は 3.3千）。次に、アミ

ノ酸ごとにフラグメント分割し、2体展開で計算レベルを

{MP2(PR), MP3, MP4(SDQ)}として FMO計算した。 基底

関数は 6-31G*と cc-pVDZである。解析では、フラグメン

ト間相互作用エネルギー (IFIE) をタンパク質鎖の間、さ

らにリガンド結合領域(RDB)毎に部分和を取り、closed構

造と open構造の差を調べた。さらに、SVDによって相互作用に重要な重要残基の抽出を行った。 

【結果】IFIEや SVD の解析により、open 構造の RBD 領域で周囲との相互作用が劇的に減少し、

ヒトの ACE2（アンジオテンシン変換酵素 2）や抗体に結合可能となることが示唆された。 
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Figure 1. Structure of 
open(right), close(left) state 
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