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【序】 フラグメント分子軌道(FMO)法は、タンパク質のような巨大分子系を量子論的に扱える手

法であり、この解析から得られるフラグメント間相互作用エネルギー(IFIE)はタンパク質のアミノ

酸残基間の相互作用解析に有用である。しかし、タンパク質の構造揺らぎを考慮する場合、構造

サンプリングを増やして解析を行うため、計算コストや出力される IFIEデータが劇的に増加する。

また、膨大なデータの中から重要な情報の抽出を行う必要がある。そこで先行研究[1,2]では、機

械学習を用いて IFIE 値と物理量の相関解析や IFIE 値の相関解析と予測を試みた。しかし、非荷

電アミノ酸残基ペアの解析精度が不十分である等の課題があった。そこで本研究では、記述子セ

ットの改良、および新たな解析手法を用いて解析精度の向上を試みた。 

【計算・解析スキーム】 先行研究[1,2]と同様、

Trp-CageやUbiquitin 等のタンパク質を対象と

した。先ず AMBER[3]を用いて水溶液中条件で 

MD 計算を行い、100個の構造サンプルのデー

タを得た。次に ABINIT-MP[4]を用いて

FMO-MP2/6-31G*レベルで構造毎に各残基ペ

アの IFIEを算出した。先行研究では、IFIE値

や FMO 計算から得られる電荷や距離情報等

の物理量を 1つにまとめて解析していたが、今回、GAUSSIAN [5]で算出した双極子モーメントと

分極率の値を説明変数として追加した。また、データセット内で、アミノ酸個々で記述されてい

た説明変数をペア化した。その際、先行研究で用いていたニューラルネットワーク回帰に加え、

Scikit-learn [6] によってサポートベクター回帰(SVR)等の複数の回帰手法を用いた。 

【結果】 ここでは、Trp-Cageの SVRの結果を Figure 1に示す。 約 95%の高い予測精度が得られ

ており、IFIEに対して重要な特徴量を確認したところ電荷変数が重要であることがわかった。 
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